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1. Bevezeto
1. Tantargy célja

(a) Analitikai, fizikai- és kolloidkémiai, valamint technoldgia laboratériumi gyakorlatok el6készitése
(valos gyakorlatokhoz kapcsolodo példatar).

(b) Mért adatok korrekt és értelmes (ki)értékelése.
(c) Analitikus gondolkozdsmad fejlesztése.

2. Elsajatitandé kompetencidk (rutinszerd alkalmazas)

(a) Mérési adatsorokat, ismételt mérés eredményeit elemzden és kritikusan kezeli, azokat statiszti-
kailag jellemezni képes, a hibas eredményeket felismeri €s megfelelden kezeli.

2.2 2z

maztatott mennyiségek bizonytalansagat.

(c) Felismeri, ha egy adatsor linedris trendet mutat, képes arra fliggvényt illeszteni és bel6le paramé-
tereket és azok bizonytalansdgat kinyerni.

(d) Képes nemlinedris trendet mutatd adatok illesztésére ismert egyenlet alapjan.

(e) Ismeri és érti a matematikdbdl kordbban tanult, derivéldssal és integraldssal kapcsolatos kémiai
alkalmazdsok alapjait; azokat megfeleld programokkal szdmitani és elemezni képes.

(f) Képes digitalis képelemzéssel informaciot kinyerni mikroszképos felvételekbdl.
(g) Képes az alkalmazds igényeire szabott hisztogramot késziteni.

3. Ora menete

(a) Kiadott (leird, képekkel illusztrélt és kidolgozott feladatokat is tartalmazo) éravazlat kozos fel-
dolgozasa (kés6bbi egyéni hasznositdsra is).
(b) Kijjelolt feladatok orai (k6z6s) megoldésa.

(c) Az 6ran megoldott példakkal 1ényegében azonos, szovegezésében eltérd, heti rendszerességili hazi
feladat elkészitése.

(d) Félév sordn ismétl6dd példdk — adott probléma tobbféle kezelésmaddja.
4. A félév id6érendje

. hét (2025/02/10-14): Bevezetd; Adatsorok statisztikai jellemzése, rossz adatok elhagyésa
. hét (2025/02/17-21): Hibaterjedés szamitdsa

. hét (2025/02/24-28): Egyenesillesztés & dbrakészités (Excel lin.ill)

. hét (2025/03/03—07): Egyenesillesztés & abrakészités (Excel lin.ill)

. hét (2025/03/10-14): Nemlinedris paraméterbecslés & abrakészités (Excel Solver; egyenesillesztés
témakorével atfedd feladatok)

N A W =

6. hét (2025/03/17-21): Nemlinearis paraméterbecslés & abrakészités (Excel Solver; egyenesillesztés
témakorével atfedd feladatok)

7. hét (2025/03/24-28): ZH]I.

8. hét (2025/03/31-04/04): Derivalas & integralds gyakorlati haszna a kémidban (wxMaxima, Excel;
matematikai ismeretek kémiai gyakorlathoz kotése)

9. hét (2025/04/07-11): Derivalas & integralas gyakorlati haszna a kémiaban (wxMaxima, Excel; ma-
tematikai ismeretek kémiai gyakorlathoz kotése)

10. hét (2025/04/14-18): 0 (Tavaszi sziinet)



11. hét (2025/04/21-25):
Keddi csoport: 0 (Tavaszi sziinet)
Csiitortoki csoport: Szamitégépes képelemzés & hisztogramkészités (Imagel, Excel)

12. hét (2025/04/28-05/02):
Keddi csoport: Szamitdégépes képelemzés & hisztogramkészités (Imagel, Excel)
Csiitortoki csoport: 0 (Majus 1)
13. hét (2025/05/05-09): Szamitégépes képelemzés & hisztogramkészités (Imagel, Excel)
14. hét (2025/05/12-16): Szamitégépes képelemzés & hisztogramkészités (Imagel, Excel)
15. hét (2025/05/19-23): ZHII.
15+1. hét (2025/05/26-30): Javité ZH; VizsgaidSszak elsS hete

5. Folyamatos szamonkérés — 2 db ZH & heti rendszerességli HF-ok pontozéasa



Jelmagyarazat

ﬁ Szerves, szervetlen és analitikai kémiai témakorokhoz és laborgyakorlatokhoz kapcsol6do fel-
adatok

|~ Fizikai kémiai témakorokhoz és laborgyakorlatokhoz kapcsol6dé feladatok
O‘ Kémiai technoldgia témakoreihez és laborgyakorlataihoz kapcsolédé feladatok
®  Oran kézosen elvégzend? feladatok

A Otthoni gyakorlasként egyediil elvégzendd és bekiildendd feladatok



2. Adatsorok statisztikai jellemzése (Excel)

2.1. Alapfogalmak

2.1.1. Valoszintiségi valtozo

Vizsgélat eredménye sokszor nem egy konkrét érték — tartomdany (pl. 100 x ismételt mérés eredmé-
nye?)

Legval6sziniibb érték & bizonytalansag (mérés, intrinsic)

Val6szintiségi valtoz6 — eloszlas

* Nagyszdmu & fiiggetlen mérési adat — Gauss/normdl eloszlds fiiggvény (I} dbra)

fx) = ﬁ -exp (— (XZ_G‘;()Z)

ahol u—legval6szin(ibb érték, 6 —szoérds (minél kisebb, anndl precizebb mérés)

* Sok mérés — u& o egyiittes megaddsa az eredmény; ardnyaiban nagyobb ¢ — alacsonyabb & elnytltabb
haranggdrbe

FWHM (Full Width at Half Maximum, félértékszélesség)

1. dbra. Normal eloszlas és félértékszélesség (FWHM).

2.1.2. Legvalésziniibb érték

» Varhato érték jellemzése kiilonbozd statisztikai mutatdkkal; normal eloszlastol valé eltérés hatdsa —
ferdeség & csucsossag (2} dbra).

Xi
« Atlag (szdmtani/ aritmetikai kozép) ©="—— (Excel-fiiggvény: ATLAG, ATLAGHA).
n

Tra=

Egyazon kisérletet azonos kisérleti paraméterek esetén elvégezve feltételezziik, hogy a kiilon-kiilon
meghatédrozott értékek a legvaldszinlibb érték koriil szérnak és egymadstdl fiiggetlenek, igy Gauss-
eloszlast mutatnak. Ekkor a legvaldszintibb érték megadasdra megfeleld az atlag é€s annak szérdsa.
Ismételt mérések esetén a novekvd/csokkend trendet mutaté adatokra nem szamolhat6 atlag; atlag
szamitasakor a nyilvdnvaldan kiugré adatokat célszerti elhagyni.

*» Médusz: Leggyakrabban el6fordul6 elem (Excel-fiiggvény: MODUSZ).
Kil6g6 adatokkal szembeni kisebb érzékenység (az dtlaghoz képest) nem normalis eloszlds esetén.



mean < median < mode mean = median = mode mean > median > mode
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o
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//

Negatively Skewed Symmetrical Distribution Positively Skewed

2. abra. Az atlag, a median és a modusz egymashoz viszonyitott helyzete harom kiilonb6z6 eloszlas esetén
(negativ ferdeség, normal eloszlés, pozitiv ferdeség).

* Medidn: Nagysag szerint sorba rendezett adatok koziil a kozépsé (Excel-fiiggvény: MEDIAN).
Kil6g6 adatokkal szembeni kisebb érzékenység (az dtlaghoz képest) nem normédlis eloszlds esetén.
Példa: 10 személy koziil egynek 1000000 egység a jovedelme, a tobbinek 1000 egység. Ekkor az
atlagjovedelem 100 900 egység, mig a median 1000 egység.

2.1.3. Hallgatéi laboratériumi gyakorlatok Kiértékelése soran alkalmazott egyéb statisztikai paramé-
terek
n
* Eltérés négyzetosszeg Y, (x—%)?>  (Excel-fiiggvény: SQ).
i=1
Mért adatsorra torténd fiiggvényillesztés — legkisebb négyzetek dsszege (ldsd késébb, B.1.1] fejezet)
— eltérés négyzetdsszeg minimalizaldsa — adott fiiggvény legjobb illeszkedése.
n
L (x—%)?
i=1

n—1

» Korrigalt tapasztalati szérds © = (Excel-fiiggvény: SZOR.M).

Gauss-fliggvényben szereplé 6; FWHM = 2.3356 — ,,6 a FWHM {olott fut”. Tobbszor ismételt
mérés eredménye: u+ G.

2.1.4. Szignifikancia préba
* Mikor szignifikdns két valoszinliségi valtozo eltérése és milyen mértékben (szinten)?

* Gauss-gorbe alatti teriilet = 1 (—oo & o0 k6z0tt valahol)

— 68 %-os szignifikancia szint (10, teriilet 68 %-a)

— 76 %-os szignifikancia szint (FWHM)

— 95 %-os szignifikancia szint (20, teriilet 95,5 %-a)

- 99,5 %-os szignifikancia szint (30, teriilet 99,7 %-a)

— PL milyen szinten kiilonbozik szignifiknsan 5700 £ 200 & 6900 £ 300? (1dsd[3] dbra)
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3. abra. Felso panel: Valosziniiségi valtozé megaddsa 1 x , 2 x , 3x szdrastavolsaggal (). Alsé panel:
Milyen megbizhat6sagi szinten szignifikdns a kiilonbség 5700 £ 200 és 6900 £ 300 kozott?

2.2. Feladatok

. O O‘ SiO; heterogén fotokatalizator részecskék méreteloszlasat pasztazo elektronmikroszképos ké-
pek segitségével szeretnénk megéllapitani. Egy képen tobb részecske is latszik, melyek méretét egy
automatizalt program hatarozza meg. Sok kép kiértékelése alapjan a program az aldbbi tdblazatot adta

eredményiil:

Részecskeméret-tartomany ]

Min. / nm Max. / nm Darabszam
200 249 123
250 299 201
300 349 210
350 399 083
400 449 312
450 499 539
500 549 150
550 599 76
600 649 30




(a) Excelben készitsiik el a fenti tablazatot.

(b) Az Excel megfelel funkcidinak segitségével rendezziik a harmadik oszlopot csokkend darab-
szam szerint; a rendezést engedjiik kiterjedni a tobbi oszlop tartalméra is.

(c) A megfeleld Excel fiiggvény (SZUM) haszndlatdval szamoljuk ki, hogy 0sszesen hany részecs-
kére terjedt ki a vizsgélat.

(d) A megfelel6 Excel fiiggvény (SZUMHA) hasznélataval szamoljuk ki, hogy hany darab részecske
van, ami legalabb 300 nm nagysagu. (A teljes adathalmaz vizsgdlata €s a ha részfunkci6 beépitett
hasznalata a cél.)

(e) A megfeleld Excel fiiggvény (SZUMHATOBB) hasznalatéval szamoljuk ki, hogy hany darab ré-
szecske tartozik a 350 — 500 nm mérettartoményba. (A teljes adathalmaz vizsgalata és a ha rész-
funkcidk beépitett hasznélata a cél.)

(f) Hatdrozzuk meg a tartomanyok atlagos darabszamat (azaz a darabszamok 4tlagéit). Tegyiik ezt
meg ugy is, hogy az 550 — 650 nm tartoményba esS részecskéket figyelmen kiviil hagyjuk (AT
LAGHA).

2. O a Az altaldnos kémiai laborgyakorlaton egy vizes séoldat dsszetételét a stirliségének mérésével
szeretnénk meghatdrozni. A slirliségét tobbszor mérve a kovetkezd értékeket kaptuk: 1,425; 1,479;
1,422; 1,429; 1,421; 1,424; 1,422; 1,423 és 1,421 g/em?.

(a) Abrézoljuk az adatsort egy pontdiagramon, hogy eldonthessiik, van-e kiugré érték, illetve hogy
az adatok nem mutatnak-e valamilyen trendet? A kiugré érték(ek)et hagyjuk el a tovdbbi szamo-
lasok soran. Ugyeljiink a megfelel szamu értékes jegy és a mértékegységek haszndlatdra!

(b) Amennyiben trendszer{ valtozds nem lathatd, szdmoljuk ki az oldat stiriségének legvaldsziniibb
értékét és annak korrigalt tapasztalati szordsat.

(c) A stirtiség legvaldszintibb értékének és a korrigdlt tapasztalati szordsnak a segitségével dontsiik
el, hogy az 68, 95, valamint 99,5 %-0s megbizhatdsagi szinten szignifikdnsan eltér-e a techni-
kus 4ltal megadott 1,430 g/cm>-es névértéktsl (azaz az oldat sszetétele megfelel-e az iivegen
feltiintetett értéknek)?

(d) Az Excel megfeleld fiiggvényeinek hasznalataval adjuk meg, hogy melyik a legkisebb, illetve a

legnagyobb stirliségérték, illetve hogy mekkora a terjedelme a mért értékeknek.

3. A ﬁ Egy Cu(II) oldat elnyelési maximumat 9 kiilonb6z6 spektrum alapjan a kovetkezd értékekként
hatdroztuk meg: 818,3; 818,2; 818,3; 817,5; 818,1; 818,2; 818,5; 818,4 és 818,3 nm.

(a) Abrézoljuk az adatsort egy pontdiagramon, hogy eldonthessiik, van-e kiugré érték, illetve hogy
az adatok nem mutatnak-e valamilyen trendet? A kiugré érték(ek)et hagyjuk el a tovdbbi szamo-
lasok soran. Ugyeljiink a megfelel szamu értékes jegy és a mértékegységek haszndlatdra!

(b) Amennyiben trendszerli véaltozds nem lathatd, szdmoljuk ki az abszorpciés maximum hulldm-
hosszanak legvaldsziniibb értékét é€s annak korrigdlt tapasztalati szOordsat.

(c) A legvaldsziniibb érték €s a korrigalt tapasztalati szords segitségével dontsiik el, hogy az 68, 95,
valamint 99,5 %-os megbizhatosagi szinten szignifikdnsan eltér-e a csoporttars altal meghataro-
zott 817,3 0,150 nm csticsmaximum-hullimhosszt61?

(d) Az Excel megfeleld fiiggvényeinek hasznalatdval adjuk meg, hogy melyik a legkisebb, illetve a
legnagyobb hullamhosszérték, illetve hogy mekkora a terjedelme a mért értékeknek.



4. W a Egy lugoldat pH-jdra ugyanazzal a késziilékkel, egy perces id6kdzonként a kovetkezd értékeket
mértik: 9,31; 9,33; 9,34; 9,37; 9,33; 9,39; 9,43.

(a) Szamoljuk ki a pH legvaldsziniibb értékét és annak korrigdlt tapasztalati szordsat.

(b) A legvaldsziniibb érték és korrigalt tapasztalati szords segitségével dontsiik el, hogy az 68, 95,
valamint 99,5 %-os megbizhatdsdgi szinten szignifikdnsan eltér-e az oldat iivegén feltiintetett 9,50
értéktdl?

(c) Az Excel megfeleld fiiggvényeinek hasznalataval adjuk meg, hogy melyik a legkisebb, illetve a
legnagyobb pH-érték, illetve hogy mekkora a terjedelme a mért adatoknak.

(d) EmlékeztetSként: Abrazoljuk az adatsort egy pontdiagramon, hogy eldénthessiik, van-e kiugré
érték, illetve hogy az adatok nem mutatnak-e valamilyen trendet?

5.0 a Egy IUPAC adatbéazisban a kovetkez6 adatok szerepelnek a vizionszorzat negativ logaritmuséra
kiilonb6z6 mérésekbdl 25°C-on, azonos egyéb koriilmények kozott:

NaCl oldataiban 13,75 13,72 13,74 13,69 13,70
NaClO4 oldataiban | 13,75 13,77 13,87 13,75 14,08 13,76

Szignifikans-e az eltérés a kétfajta s6 oldatdban a pK,, értékek kozott? A kérdést valaszoljuk meg 68,
95, valamint 99,5 %-os megbizhatdsdgi szinten is!

6. B [~ Az elmiilt évek 4ltaldnos kémiai laborgyakorlatai sordn a hallgaték a kovetkez6 aktivalasi
energia (E, / kJ/mol) értékeket hatdroztik meg a tiokénsav savas kozegli bomldsara:

2019-es csoport | 39,4 26,6 41,3 304 323 33,6 419 33,7
2022-es csoport | 27,2 44,6 44,2 348 29,8 29,6 26,6 35,2

Egy hallgat6 40,8 kJ/mol aktivalasi energiat hatarozott meg a reakcidra, és nagyon izgul, hogy a mérési
eredménye elfogadhat6-e a korabbi évek tapasztalatai alapjdn. Szamoljuk ki az egyes évekre vonatkoz6
E -k atlagat és korrigdlt tapasztalati szordsat, majd ezek segitségével dontsiik el, hogy a kérdéses
hallgat6 68, 95, valamint 99,5 %-os megbizhatdsagi szinten mds eredményt kapott-e, mint a korabbi
szaktarsai?
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3. Szoérasterjedés (hibaterjedés) szamolasa

3.1. Alapfogalmak

* Ismételt mérések eredménye — valdszinliségi valtozé & eloszldsa = megfeleld mindségli & fiiggetlen
mérések esetén (Gauss eloszlas): atlag (legval6sziniibb érték) + szérds — u+o.

(Erdemes megjegyezni, hogy az A + B adatformdtumndl az IUPAC szerint a +B konfidenciasdvot je-
lol. Mivel ennek haszndlata sokszor ellentmonddsos, illetve szamitdsokat sem lehet végezni vele, jelen
Jjegyzetben a standard devidciot (azaz korrigdlt tapasztalati szordst) értiink alatta, és szordsként hivat-
kozunk rd, mint ahogyan ez a hétkoznapi gyakorlatban is torténik.)

* Bizonytalansidg egyetlen mért adat esetén — méréstechnika bizonytalansdga (pl. tomegmérés anali-
tikai vs. tdramérlegen).

o Mért érték — matematikai miivelet(ek) — meghatdrozand6 paraméter.
PI1. meghatarozand6 paraméter a silyerd (G), mért mennyiség a tomeg (m), melynek bizonytalansagat a
mérleg pontossaga adja (o) és a gravitacios gyorsulds (g) pontos értéke ismert. Mekkora lesz a megha-
tarozott silyerd bizonytalansdga (szérdsa) a tomegmérés bizonytalansdgabdl kifolydlag, ha G=m- g
egyenlet alapjan szdmolunk (G+? = (m+0) - g)? — szdrasterjedés Osszefiiggéseinek alkalmazasa.

* Sok matematikai atalakitis —> aranyaiban novekv0 szords = méréstervezés (primer adatokbdl a
keresett paraméter meghatarozdsa a lehet6 legkevesebb 4dtalakitdson keresztiil).

* Hiba(széras)terjedés: a szarmaztatott mennyiségek hibdajanak az alapul szolgdlé mennyiség hibdjatol
valé fiiggése.
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3.2. Alapvet6 formulak

* Az alébbi tdbldzat tartalmazza a szOrds szamitasat az alapmiveletek és a legfontosabb fiiggvénytransz-
forméaciok esetén. Az a jelolés egy konstanssal valé miiveletet jelez.

» Tovabbi formuldk (pl. trigonometrikus fiiggvényekre) taldlhatok a fizikai kémia téméji laboratériumi
gyakorlatok fiiggelékében, pl. a kovetkezd linken: http://www2.sci.u-szeged.hu/physchem/in

dexh_html_files/fuggelek.pdf

* A formulékat kiviilrél nem, de alkalmazni tudni kell (6sszetettebb feladatok részlépése).

miivelet vagy eredmény szoréssal

fliggvény (Z+o0y2)

példa

szorzds a-val (a-X)=+(la-oy)

Osszeadds (X+Y)+ (, /0% + G%,)
kivonds (X-Y)=+ <\/G§+G§>
szorzas

(X-Y)+ <\/Y2-G§+X2-G§>

X Y?.62 +X?%-632
0sztas — |+ \/ Xt Y
Y Y4

reciprok <)1(> + (%)
hatvanyozds (X9) % (Ja-ox -X* 1)
exponencidlis (eX) & (ox - eX)
fiiggvények (10¥) £ (In(10) - ox - 10%)
logaritmus (InX) + ((;(—X)
fiiggvények (lgX)+ (ln(lc(;()X>

3-(12403) = (3-1,2)£(3-0,3) = 3,6£0,9
(2240,3) + (8,4+0,5) =
—(22+84)+ (\/0,32 +0,52) — 10,6+0,6

(3,24+0,3) —(2,44+0,5) =

—(32-24)+ (\ /032 + 0,52) — 08406

(2,2+0,2)-(8,4+1,0) =

= (22-84)+ <\/8,42 02242722 1,02> — 18,5428

(22,0+2,0)/(8,4+1,0) =

22.0
=0
8.4

(0,44i0,12) - (0,114> * (32432) ~23E00
(3.0£05)"? = (3,01%) £ (]1,2-0,5-3,07]) = 3,707
PO0T - (20)£ (0520 =437
101:3£0.1 10‘73)j:(2,3~0,1'm2015

= (
0,1
In(2,040,1) = (In(2,0)) & (20) =0,69+0,05

10
2,3-20

( 8,42.2,02 +22,02- 1,02

v =2,6£0,4

1g(20410) = (1g(20))i< ) =13+0,2

3.3. Feladatok

27 2

1. # Excel haszndlatéval szamitsuk ki a kovetkezd tablazat egy-egy celldjdban megadott kifejezések ér-
tékeit és azok szordsit. Egy-egy kifejezés szdmolasat bontsuk részlépésekre a matematikai miveleti
sorrendnek megfelelden, €s tiintessiik fel ezen részlépések eredményét is.

In ((2,00£0,02) - 10'2) 102 (=7,00£0,01) (2,0040,01)°
1,00=£0,01 2

1g(4,00£0,04) — ————"_ | In((2,000+0,002)-10°) | ———

24000049 — 7 500,002 n (2, 002)-10%) | 556 5.0
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http://www2.sci.u-szeged.hu/physchem/indexh_html_files/fuggelek.pdf
http://www2.sci.u-szeged.hu/physchem/indexh_html_files/fuggelek.pdf

2. O a Az altalanos kémiai laborgyakorlaton egy vizes séoldat dsszetételét a slirliségének mérésével
szeretnénk megvizsgalni. A slirliségét tobbszor mérve a kovetkezd értékeket kaptuk: 1,425; 1,479;
1,422; 1,429; 1,421; 1,424; 1,422; 1,423 és 1,421 g/cm3.

(a) Abrézoljuk az adatsort egy pontdiagramon, hogy eldonthessiik, van-e kiugré érték, illetve hogy
az adatok nem mutatnak-e valamilyen trendet? A kiugré érték(ek)et hagyjuk el a tovabbi szamo-
lasok soran. Ugyeljiink a megfelel szamu értékes jegy és a mértékegységek haszndlatdra!

(b) Amennyiben trendszer valtozas nem lathatd, szdmoljuk ki az oldat stiriségének legvaldsziniibb
értékét és annak korrigalt tapasztalati szorasat.

(c) A siirliség legval6sziniibb értékének és korrigélt tapasztalati szordsanak segitségével, valamint a
szorasterjedés szabdlyainak figyelembevételével, szdmitsuk ki 200 g s6oldat térfogatat és annak
szOrasat.

3. @ a Egy Cu(II) oldat elnyelési maximumat 9 kiilonb6z6 spektrum alapjan a kovetkezd értékekként
hatdroztuk meg: 818,3; 818,2; 818,3; 817,5; 818,1; 818,2; 818,5; 818,4 és 818,3 nm.

(a) Abrézoljuk az adatsort egy pontdiagramon, hogy eldonthessiik, van-e kiugré érték, illetve hogy
az adatok nem mutatnak-e valamilyen trendet? A kiugré érték(ek)et hagyjuk el a tovabbi szamo-
lasok sordn. Ugyeljiink a megfelelS szdmi értékes jegy és a mértékegységek hasznalatdra!

(b) Amennyiben trendszer( véltozds nem lathatd, szdmoljuk ki az abszorpciés maximum hullam-
hosszdnak legval6sziniibb értékét és annak korrigdlt tapasztalati szOrdsat.

(c) A meghatarozott hullimhosszbdl és annak szérasdbol, valamint a szorésterjedés szabdlyainak fi-
gyelembevételével, szamitsuk ki az abszorpciés maximum helyét hullimszdmként is megadva,
cm~! mértékegységben, a hullimszdm(1/cm) = 1-107 /hulldmhossz(nm) Ssszefiiggés segitsé-
gével.

4. ﬁ Mekkora a hidroxidion koncentracidja, valamint annak szérdsa egy (0,00103 4-0,00002) M sésav
oldatban, ha a vizionszorzat negativ logaritmusa pK, = 13,76 40,03 az adott hémérsékleten?

5.0 a Egy IUPAC adatbazisban az aldbbi tablazatban 6sszefoglalt adatok szerepelnek a vizionszorzat
negativ logaritmusara kiilonb6z6 mérésekbdl 25°C-on, azonos egyéb koriilmények kozott. Az egyes
sorokra meghatdrozott pK, adatok és azok szordsa alapjdn szamoljuk ki a K, értékeket €s azok szora-
sat!

NaCl oldataiban 13,75 13,72 13,74 13,69 13,70
NaClOy oldataiban | 13,75 13,77 13,87 13,75 14,08 13,76

6. O a Az oxalsav els6 (K;1) és masodik (K;») savi disszocidcids allandéjat pH-metrids titralasokbdl
hatdroztuk meg, és a kovetkezd eredményeket kaptuk: pK;; = 0,92 40,03, valamint pK;, = 3,57 +
0,05, ahol a pH definicigjahoz hasonldan pX = —1gX.

(a) Hatdrozzuk meg K, és K, értékeit a szordsaikkal egyiitt, vigydzva arra, hogy megfeleld szamu
értékes jegye(ke)t adjunk meg!

(b) Szdmoljuk ki a stabilitasi szorzatok (B; =1/Ky és P =1/(Ky1-Kys2)), valamint a tizes alapd
logaritmusaik szamértékét és szorasat!
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7. () a A malonsav els6 (K1) és mdsodik (K;2) savi disszocidcids dllandéjat pH-metrids titrdldsokbol
hataroztuk meg, és a kovetkezd eredményeket kaptuk: pK;1 =2,5731+0,011, valamint pK;» = 4,958+
0,006, ahol a pH definici6jdhoz hasonléan pX = —1gX.

(a) Hatdrozzuk meg K1 és K értékeit a szérdsaikkal egyiitt, vigydzva arra, hogy megfelel6 szamu
értékes jegye(ke)t adjuk meg!

(b) Szamoljuk ki a stabilitasi szorzatok (B; = 1/Ky2 és Br=1/(Ky1-Ka2)), valamint a tizes alapu
logaritmusaik szamértékét és szorasat!

8. O |~ Egy elsGrend reakciot (A LVs ,[A); = [A]p-e ¥ ) hétszer megismételve, a reakcit mindig a
120-adik masodpercben befagyasztva, majd mintat véve az elegybdl meghataroztuk a reaktians kon-
centracidjat. A kovetkezd értékeket kaptuk: 0,0289; 0,0278; 0,0280; 0,0286; 0,0285; 0,0291 és
0,0288 M. A kezdeti koncentracié minden esetben 0,0671 M volt. Szdmoljuk ki a reakcié sebességi
egylitthatojat €s szordsat ugy, hogy az ismételt koncentracié adatok korrigalt empirikus (tapasztalati)
szOrdsat haszndljuk a szorasterjedés szamitdsanak kezd6értékeként!
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4. Egyenes illesztése és statisztikai jellemzése (Excel)

4.1. Alapfogalmak
4.1.1. Egyenesillesztés elve

* Linedris regresszi6 / linedris paraméterbecslés (1dsd 4] dbra, bal oldal).

e y=a-xésy=a-x+begyenletek — Kovetkezik a mérés elvébdl, hogy x = 0-ban y egy el6re ismert
érték? Pl., A = ec/ esetén A — ¢ fiiggvényre x = 0-ban y = 0.

* Legkisebb négyzetek modszere — eltérés négyzetdsszeg (SQ Excel-fuggvény, lasd 2.1.3] fejezet)
minimalizdldsa (14sd[4] dbra, jobb oldal); nem csak egyenesillesztéskor (polinom, exponencidlis, stb.)!
Altaldnos Kémia laborgyakorlaton mm-papiron torténd illesztéskor: Ugy hizzdk be az egyenest, hogy
az 0sszes mérési pont kozott, azokhoz a lehetd legkozelebb haladjon el!

y=436 +03x y=547 +035x

10

25 235
9

20 201
8
y 15r 15
7 .

10r 10
B

5:-/
5 — —
4 -3 ) IIU 15 20 25 30 335 -5 5 15 20 25 30 33
0 1 2 3 4 5 -5 -5

4. abra. Bal oldal: Linedris regresszi6: mért értékek (piros kor), feltételezett fiiggvénykapcsolat (kék egye-
nes), €és a koztiik levd véletlen eloszlasu eltérés (zold 6sszekotd). Jobb oldal: Linedris paraméterbecslés
legkisebb négyzetek modszerével; rossz (bal) és j6 (jobb) illesztés.

4.1.2. Excel trendvonal

* Csak illusztrdaciora! Megadott fiiggvénykapcsolat alapjan mérési adatokbdl dbra készitése (minden
adat dbrdzolando, de nem minden adat illesztenddé!) — linedris trendvonal.

— Paraméterbecslést megel6z6 dbrakészités haszna

x Fliggd és fiiggetlen valtozé helyes azonositdsanak ellendrzése
* Adatok kozott potencidlisan fenndll6 linedris fiiggvénykapcsolat vizudlis mérlegelése
* Felismert trendbe nem illeszkedd mérési adatok azonositdsa

— Fiiggd & fiiggetlen véltozok azonositdsa: Pl.: Haegy A anyag A — B+ C séma szerint els6rendi
reakciéban bomlik, akkor az integralt sebességi egyenlet [A]; = [A]o-e™* alakd. A mért [A], —¢
adatpdrokbdl [A]y és k illesztend$ paraméterek tobbféleképpen is meghatdrozhat6k. Amennyiben
linearis paraméterbecslés a cél, vegyiik az egyenlet mindkét oldalanak természetes alapu logarit-
musat

In[A]; = In[A]o — k¢ (1)

Ezt kovetden (minden egyéb illesztend6 egyenlet esetén is) az a feladat, hogy az egyenes
y=a-x+b 2)

altalanos egyenletének megfelelGen azonositsuk az egyes paramétereket és valtozokat.
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% A valés mérés sordn ¢ halad el6re (ha tetszik, mi hagyjuk telni, azaz onkényesen tudjuk
vdltoztatni) és ennek kovetkeztében [A], vdltozik, azaz az egyenletben ¢ a fiiggetlen és
In[A]; a figgd viltozd.

* A (2)) egyenletben a fiiggetlen véltozénak (x) szorzétényezdje van (a), mely az (1)) egyenlet
szerint —k (negativ elgjel!).

s« Végiil a (2) egyenlet szerinti additiv tag (b) megfelelGje az (1)) egyenletben In[A]o.

* Bzen logikat kovetve barmely (linearizdlhatd) egyenlet esetén azonosithatjuk a valtozokat és
az illesztendd paramétereket még akkor is, ha azok 0sszetettebb matematikai kifejezések.

» Adatsorra legjobban illeszkedd egyenes kirajzoldsa, illesztett paraméterek kifratdsara (meredekség,
tengelymetszet, determindcios egyiitthatd) — probléma: nincsenek statisztikai adatok.

» Tovabbi opcid: egyparaméteres illesztés — tengelymetszet értékének Onkényes rogzitése (0 vagy
attél eltérd).

« Korrelaciés (r) & determinacids egyiitthaté (R?) értelmezése

— Korrelacios egyiitthat6 (r): Azt fejezi ki, hogy az egyenes —mint modell — milyen mértékben ké-
pes leirni az (x;,y;) adatparok Osszefiiggését, igy az illeszkedés mértékének egyik mérszama.
Misképp fogalmazva r azt mondja meg, hogy milyen erds a linedris kapcsolat a fiiggd (y) és
fiiggetlen (x) vdltozok adatai kozott. Minél kozelebb van |r| értéke egyhez, anndl valészintibb a
linearis kapcsolat. Ezt a paramétert KBSc-s laboratoriumi gyakorlatokon nem szdamoljuk, feltéte-
lezziik, hogy az elméleti linedris kapcsolat valéban fenndll.

— Determinacids egyiitthaté (R%): Az R? szamitdsi médja és a kapott érték értelmezése az illesz-
tett fliggvény fajtdjatol (egyenes, exponencidlis stb.) és a fiiggetlen valtozok szamatdl is fiigg.
KBSc-s laboratoriumi gyakorlatokon egyvdltozos (x), és egy- (meredekség) vagy kétparaméteres
(meredekség, tengelymetszet) egyenesillesztést hajtunk végre. Ekkor R> = r*>. A determinécids
egyiitthat6 nem azt mutatja meg, hogy az egyenes mennyire jol irja le az adatsorban észlelt tren-
det, hanem azt szdmszerUsiti, hogy az illesztett egyenes koriil milyen mértékben szornak a mért
adatok. Amennyiben az adatsor valéban linedris trendet kovet, az 1-hez minél kozelebbi R? egyre
kisebb szdréssal terhelt mérést tiikroz.

— Az adatsor illesztéshez haszndlt fiiggvény megfelel6sége, €s az adatsor linearitdsdnak mértéke
kozotti kiilonbséget szemlélteti az |5| dbra. Lathat6, hogy egy adott R? értékhez két teljesen kii-
16nboz3 illesztés is rendelhetd. A bal oldali pontseregek valéban linedris trendet kovetnek igy R?
értékének 1-hez kozeli volta az adatsor kis szordsat mutatja. Ezzel szemben a jobb oldali pont-
seregekre torténd egyenesillesztés teljesen helytelen, noha ugyanazon R? értékeket eredményezi.
Végeredményben R* csak akkor jelent az egyenes illeszkedésére, vagy az adatsor szérdsdra nézve
hasznos informdciot, ha az illesztett trend valéban linedris. Az R* 1-hez kozeli értéke nmagaban

nem jelenti, hogy az adatsort linedris trend jellemzi.
0.999

» 0.990 *

0.980 *

©0.950

. * e
.
AT e 0.900 Lo TR
\AAL
MRS ¢ Irl DN
. )
' LI vet

5. dbra. A korrelacids egyiitthat6 abszolit értékének (|r|) szemléltetése. Bal oldal: normélis eloszlasd hibaval

terhelt adtok; jobb oldal: szisztematikus gorbiilettel rendelkez6 adatsorok. Ezen illesztések esetén R? = 2,

az dbra értelmezésekor nem jelent véltozast, hogy |r| és nem R? keriilt feltiintetésre.
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4.1.3. Linearis regresszio / paraméterbecslés Excelben

» Excel-fiiggvény: LIN.ILL

* Tombfiiggvény — bemeneti & valaszértékek tobb celldban; jovahagyaskor: CTRL+SHIFT+ ENTER
KBSc-s laborgyakorlatokon egyvdltozos (x), és egy- (meredekség) vagy kétparaméteres (meredekség,
tengelymetszet) egyenesillesztéskor: 2 (oszlop) x5 (sor) cellabdl all6 tomb kijelolése és a kovetkezd
parancs begépelése:

= LIN.ILL (ismert_y;ismert_x; konstans;stat) ,

majd CTRL+SHIFT+ENTER billentylikombinacio.

— ismert_y;ismert_x — fiiggd (y) és fiiggetlen(x) valtozokat tartalmazé celldk kijelolése (rossz
mérési adatokat is tartalmazo6 adatsor esetén illesztend$ adatpérok 1j cellakba masoldsa).

— konstans — értéke 1/IGAZ: paraméterbecslés sordn a tengelymetszet (b) értéke meghatarozas-
ra kertiil; értéke 0/ HAMIS: paraméterbecslés sordn a tengelymetszet (b) értéke 0 €s az illesztés
y =a-x egyenlet alapjan torténik (mérés elve a meghatéarozo, pl. oldat abszorbancidja ¢ = 0 oldott
anyag koncentraciondl).

— stat — célszert értéke 1 (kiillonben a fiiggvény nem szamolja a kivant statisztikai adatokat).

e LIN.ILL-el meghatdrozott statisztikai adatok a tombfiiggvény kiiratdsi formdtumanak megfelel6en:

1 2
1 meredekség tengelymetszet
2 | meredekség standard hibaja | tengelymetszet standard hibaja
3 R? KBSc gyakorlaton nem relevdns
4 | KBSc gyakorlaton nem relevdns szabadsagi fokok szama
5

KBSc gyakorlaton nem relevdns | KBSc gyakorlaton nem relevdns

— Szabadsagi fokok szdma (Sz) — egymastdl fiiggetlen mérési adatok esetén Sz = N — P, ahol N
az adatok szdma és P a meghatdrozand6 paraméterek szama.

— Standard hiba (5 széras; statisztikai szempontb6l relevans kérdés — mintdzas mindségére vonat-
kozik)

* Standard hiba: Teljes statisztikai sokasdgbodl részmintét vesziink. A vizsgalt részminta esetén
kapott algebrai atlag varhatéan milyen messze van a teljes statisztikai sokasdgra vonatkoz6
atlagtol.

* SzOrds: A vizsgélt minta elemeinek az atlagtol valo eltérése.

— Kapcsolatuk: szords (6) = 4/szabadségi fok - standard hiba

z 2

» Késobbi tanulmanyokhoz: a LIN.ILL mas fiiggvényekkel egyiitt valo hasznélatdval linearis ismeretlen
paraméterekkel rendelkezd, més tipusu (pl. logaritmikus, polinomidlis, exponencidlis és hatvanysor-)
modellek statisztikdi is kiszdmolhatok.

* Megjegyzés: Az MS Office 365 Excel verzi6tdl a LIN.ILL (és a tobbi tombfiiggvény is) megadhat6
linedris egyenletként, azaz nem kell eldre kijelolni egy tombot. Az Excel automatikusan lefoglalja a
megfeleld szamu celldt, s nem kell a CTRL+SHIFT+ENTER billentyikombinacié sem, elég az EN-
TER. A kompatibilitds miatt a fentebb leirt régi mddszer tovabbra is miikodik.
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4.2.

10.

4.3.

Feladatok megoldasanak részlépései

. A fiiggd (y) és a fiiggetlen (x) valtozok azonositdsa a linearizalt egyenlet €s a szoveg alapjan.

Az illesztendd paraméter(ek) (meredekség, tengelymetszet) azonositdsa a linearizélt egyenlet €s a sz0-
veg alapjan.

. Amennyiben a mérési adatok nem kozvetleniil egyeznek meg az azonositott fiiggd (y) €s fiiggetlen (x)

valtozokkal, dgy ezeket kiilon oszlopokban ki kell szamitani a rendelkezésre all6 mérési adatokbdl.

Amikor a fiiggd (y) és fiiggetlen (x) valtozokat tartalmazé adatsorok (oszlopok) mér rendelkezésre
allnak, egy abrét kell késziteni a linearizalt egyenletnek megfeleléen. Az dbra ekkor tartalmazza az
0sszes mérési adat alapjan meghatdrozott dbrdzoland6 adatpart. Az 4bra alapjdn azonositani kell a
trendet nem kovetd, kiugro adatpirokat, melyeket az illesztéshez nem szabad figyelembe venni.

. Az illesztend§ (kiugré adatokat mar nem tartalmaz6) adatparokat célszerd 1j oszlopokba is dtmdsol-

ni, majd az elébbiekben készitett dbran feltiintetni (a kiugro adatokat is tartalmazé adatsor mellett).
Az 4bran meg kell adni, hogy melyik jel6l6 melyik adatsorhoz tartozik (jelmagyarazat). Az abradn a
trendvonalat az illesztendd adatokat tartalmazé adatsorra kell felvenni.

Az illesztendd adatokat tartalmazo6 oszlopok segitségével linedris paraméterbecslést kell végrehajtani
a LIN.ILL Excel-fiiggvénnyel. Az elkészitett abran kapott trendvonal és a LIN.ILL-bdl kapott illesztési
paraméterek Osszehasonlitdsa segiti annak megitélését, hogy mindent megfelelGen hajtottunk-e végre.

. Ellendrizni kell, hogy mind az adatokat tartalmazé oszlopok, mind a készitett dbra tudomanyos mind-

ségl, érthetd, €s tartalmazza a sziikséges magyardzatokat, mértékegységeket.

. A LIN.ILL-bdl kapott standard hibdk alapjan ki kell szdmitani a szérdsokat (tengelymetszet, meredek-

ség).

. A linearizélt egyenletnek és a szovegnek megfeleloen tovabbi szamitasok elvégzésére lehet sziikség,

hogy az illesztett paraméterektSl eljussunk a meghatdrozni kivdnt mennyiségekig. Ugyeljiink arra,
hogy potencidlisan mind az illesztések, mind a szamitdsok sordn dimenzidval rendelkezd mennyisé-
gekkel dolgozunk, mely meghatdrozza a végeredmény mértékegységét is.

Ha a feladat kéri, figyelembe kell venni a megfelel6 szordsterjedéssel kapcsolatos dsszefiiggéseket is.

Feladatok

. O ﬁ Egy szines anyag oldatainak abszorbancidja (A) az A = dllandé - ¢ Osszefiiggés szerint fiigg a

szines anyag moldris koncentraci6jatol (c). Mekkora lenne a 0,1 mol/dm3-es oldat abszorbancidja és
annak szorasa, ha a kovetkez6 adatokat mértiik:

¢ (mmol/dm?) | 0,096 0,192 0,288 0,384 0,480 0,576 0,672 0,768 0,864 0,960
A 0,109 0,197 0,290 0,412 0484 0,591 0,674 0,776 0,863 0,964

C) a Egy vizes sésavoldat (Ve = 30,00 cm?, epey & 0,01 M) pontos koncentricidjit konduktomet-
rids titrdldssal szeretnénk meghatarozni. A sésavoldathoz biirettdbdl pontosan ismert koncentraciéju
natrium-hidroxid oldatot (cnaog = 0,100 M) csepegtettiink és mértiik az elegy vezetésének (G) valto-
zasat. A mérési adatokat az alabbi tdblazatban foglaltuk Ossze.

(a) Készitsiik el a G—VNaoH fogyss dbrat. A reakcidelegy vezetése eleinte csokken, mert a semle-
gesitési reakcioban viz keletkezik €s igy a toltéssel rendelkezd részecskék szdma csokken. Az
ekvivalenciaponton tilhaladva a vezetés ismét nd a feleslegben levé NaOH disszocidci6jabol
szarmazd ionok miatt.
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(b) Hatarozzuk meg az ekvivalenciapontot és annak sz6résat a linedris trendet mutatd tartomanyokra
illesztett egyenesek metszéspontjaként. A metszéspontban a fiiggvényértékek egyenldk
(f1(x) = fa(x)), vagyis my - x+tmj = my - x+1tmy, ahol m és tm a meredekség és a tengelymetszet.

(c) A metszésponthoz tartozé méréoldatfogyds ismeretében szamitsuk ki a sdsavoldat koncentracio-
jat és annak bizonytalansagat.

VNaOH fogyis / cm®  G/mS | Vawon fogyds /em®  G/mS

0,00 4,02 3,60 1,52
0,40 3,53 4,00 1,73
0,80 3,17 4,40 1,96
1,20 2,92 4,80 2,17
1,60 2,25 5,20 2,42
2,00 1,88 5,60 2,62
2,40 1,49 6,00 2,62
2,80 1,11 6,40 3,03
3,20 1,23

3. @ a Egy vizes foszforsavoldat (Vy,po, = 10,00 cm?) pontos koncentriciéjat pH-potenciometrids
titrdldssal szeretnénk meghatdrozni. A foszforsavoldathoz biirettdbol pontosan ismert koncentraciéju
natrium-hidroxid oldatot (cna.on = 0,1017 M) csepegtettiink és mértiik az elegy pH-jdnak valtozasat.
A mérési adatokat az alabbi tdblazatban foglaltuk Ossze.

VNaOH fogyas /€M PH | VNaOH fogyas/€m®  PH | ViaOH fogyas/cm®  PH | ViNaOH fogyas/cm®  pH
0,00 2,50 4,40 3,34 6,80 6,57 10,40 9,68
0,50 2,51 4,60 3,52 7,00 6,63 10,60 9,97
1,00 2,53 4,80 3,88 7,50 6,81 10,80 10,19
1,50 2,60 5,00 4,99 8,00 6,99 11,00 10,35
2,00 2,65 5,20 5,59 8,50 7,18 11,20 10,47
2,50 2,73 5,40 5,85 9,00 7,41 11,40 10,56
3,00 2,82 5,60 6,02 9,50 7,76 12,00 10,76
3,50 2,94 5,80 6,15 9,60 7,87 12,50 10,88
3,60 2,94 6,00 6,25 9,70 7,99 13,00 10,97
3,80 3,04 6,20 6,34 9,80 8,15 13,50 11,06
4,00 3,11 6,40 6,42 10,00 8,64 14,00 11,11
4,20 3,21 6,60 6,49 10,20 9,24 14,50 11,17

(a) A titrdlas ekvivalenciapontjdnak grafikus meghatdrozasahoz készitsiik el a pH — VNaoH fogyss db-
rat, majd illessziink egyeneseket a gorbe kozel vizszintes (3 db) és kozel fiiggbleges (2 db) szaka-
szaira. (A tabldzat adatai kozotti vizszintes vonalak az egyes tartomédnyok tagolédasat szemlélte-
tik, de nem kozvetleniil egyeznek meg az egyenesillesztéshez haszndland6 pontokkal!)

(b) Hatarozzuk meg az egyenesek metszéspontjait €s azok szordsat! A metszéspontban a fliggvény-
értékek egyenlSk (fi(x) = f2(x)), vagyis my - x+tm; = my - x +1tmy, ahol m és tm a meredekség
és a tengelymetszet.
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(c) Azegyenesek metszéspontjaihoz (4 db) tartozo fogyasértékek paronkénti (elsd, illetve utolso ket-
t6) atlagolasaval hatdarozzuk meg a titrdlds ekvivalenciapontjainak helyét (V; és V;) és szordsat,
majd ezekbdl szamitsuk ki a H3PO,4 oldat koncentraciéjat; a két koncentracioértéket atlagoljuk
€s adjuk meg a végeredmény szordsdt is. A sztdchiometriai szdmolds sordn vegyiik figyelembe,
hogy az elsd ekvivalenciapontig a foszforsav egy, a mdsodik ekvivalenciapontig a foszforsav két
protonjat titraltuk meg.

4. W a Egy malachitzold indikatoroldat koncentraciéjat szeretnénk meghatdrozni. Ennek érdekében
készitettiink egy ismert koncentracidju oldatsorozatot és 560 nm-es hulldimhosszon megmértiik az olda-
tok abszorbancidit (A), melyet az aldbbi tdbldzatban foglaltunk 6ssze. Ezutdn megmértiik az ismeretlen
koncentricidjd oldat abszorbancigjat is, ami 0,574-nek adédott. A Lambert—Beer-torvény értelmében
(A =¢-c-/{, ahol € az egységnyi koncentracidju oldat abszorbancidja és ¢ az optikai tthossz) a kon-
centracié egyenesen aranyos az abszorbancidval. Szamoljuk ki az ismeretlen oldat koncentraciéjat, és
annak szOrdsat!

c/M A c/M A
2,046 x 107> 0,273 | 3,837 x 107> 0,550
2,302x 107> 0,319 | 4,092x 107> 0,581
2,558 x 107> 0,358 | 4,348 x 107> 0,609
2,814 %107 0,400 | 4,860 x 1075 0,674
3,069 x 1075 0,444 | 5371 x 1075 0,738
3,325x 1077 0,484 | 5,883 x 107> 0,801
3,581 x 107> 0,511 | 6,394 x 107> 0,875

5.0 |~ Egy elsdrendi reakcid sebességi egyiitthatdjat (k) meghataroztuk kiilonb6z6 homérsékleteken.
E,

Az alabbi mérési adatok segitségével szamitsuk ki az Arrhenius-egyenlet | k = 4 - e RT alapjan a

reakciO aktivalasi energidjat (E,) €s a preexponencidlis egyiitthatd () értékét, illetve ezek szorasat!
E, 1
Az illesztést a fenti egyenlet linearizalt alakja | Ink = — ia ‘T +1In ﬂ) segitségével végezziik, ahol T

a termodinamikai hGmérséklet.

T/°C |25 7,5 13,8 169 22,0 28,8 32,7 38,7 426 474
k/s71 | 350 420 710 1100 1300 2800 9800 4400 5600 7700

6. A& [~ Egy anyag els6rendi kinetika szerint bomlik, mikdzben 1 : 1 sztochiometriai ardnyban giz
halmazallapotd termék képzodik. A fejlédd géz térfogatat két kiillonb6zd hdmérsékleten mérve az
aldbbi tabldzatban 6sszefoglalt adatokat kaptuk. Az els6rendi kinetikdbdl kovetkezik, hogy a In(Ve —
V) = In(Ve — Vo) — k -  linearizalt osszefiiggés irja le az adatokat.

(a) Egyenes illesztésével hatdrozzuk meg az elsérendii sebességi egyiitthatd értékét a szdérdsaval
egyiitt mind a két homérsékleten!

(b) Szamoljuk ki, hogy a kiilonb6z6 hdmérsékleteken melyik iddpillanatban éri el a fejlodod gaz tér-
fogata a 30,0 cm>-t! Az id6pont szérasat is adjuk meg a megfelels szérasterjedés figyelembevé-
telével!
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(c) A szamolt sebességi egyiitthatok és a megadott hdmérsékletek felhaszndlasaval hatarozzuk meg
a reakci6 aktivédldsi energidjat, valamint annak szérdsat! Ehhez hasznéljuk az Arrhenius-egyenlet

k E, (1 1
kovetkez6 alakjat és vegyiik figyelembe a megfeleld szordsterjedést: In k_2 = _Ea <1T — T_) .
1 2 1

T/°C 37,7 46,1
V.o /cm? 36,3 38,0
t/s Viem® | t/s V/iem® | t/s V/em® | t/s V/em?

0 0,0 1041 8,5 0 0,0 295 8,5
34 0,5 1103 9,0 13 0,5 309 9,0
77 1,0 1175 9,5 31 1,0 349 10,0
125 1,5 1246 10,0 40 1,5 397 11,0
204 2,0 1323 10,5 60 2,0 444 12,0
268 2,5 1470 11,5 79 2,5 490 13,0
328 3,0 1646 12,5 94 3,0 541 14,0
393 3,5 1796 13,5 105 3.5 582 15,0
459 4.0 1966 14,5 122 4,0 642 16,0
522 4,5 2113 15,5 144 4,5 692 17,0
583 5,0 2251 16,5 160 5,0 752 18,0
649 5,5 2617 19,0 178 5,5 820 19,0

712 6,0 196 6,0 885 20,0
784 6,5 214 6,5 958 21,0
846 7,0 232 7,0 1034 22,0
911 7,5 253 7,5 1110 23,0
980 8,0 271 8,0 1200 24,0

7. O |2 Az dltaldnos kémiai laborgyakorlaton 5 hallgaté a tiokénsav savas kozegli bomldsdnak ho-
mérsékletfiiggését tanulmanyozta. Az oldatok opalizdldsanak kezdetéhez sziikséges id6t (Ar) mérték
alland6 natrium-tioszulfat (¢), valamint allandé sav koncentracié mellett, de kiilonbdzd hdmérséklete-
ken. A mérési eredményeket az aldbbi tdbldzatban foglaltuk 6ssze.

Feltételezve, hogy a bomldas els6rendi kinetika szerint jatszodik le, a reakci6 sebességi egylitthat6ja-
E,

nak (k) hémérsékletfiiggését az Arrhenius-egyenlet | k = A4 - e RT adja meg, amelyben a jelolések
areakcio aktivalasi energidjat (E,), a preexponencidlis egyiitthat6 értékét (A4), az abszolut hdmérsékle-

tet (T) és az egyetemes gazalland6t (R) jelentik. Ha feltételezziik, hogy a tiokénsav koncentraciéjanak
véltozdsa (Ac) minden kisérletben azonos az opalizdlas észleléséig, akkor a sebességi egyenletbdl a ko-

A
vetkez6 kozelitd egyenlet adhat meg: A—: = —k-c. EbbdI k-t behelyettesitve az Arrhenius-egyenletbe,

InAf = In (—£> P

egyenlethez jutunk, mely egy egyenes egyenlete. A feladat az aktivalasi energia és szérdsdanak megha-
tdrozdsa ezen egyenlet segitségével.

atalakitas utan az
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T/°C At/s | T/°C At/s | T/°C At/s | T/°C At/s | T/°C At/s
12 284 12 340 0 494 0 560 11 337

225 177 | 22,5 220 20 190 23 149 24 173
32 122 32 125 30 133 30 102 | 31,8 99
41 96 42 75 40 69 40 88 41 73
51 66 52 60 50 60 50 64 50 71

8. [27 A Daniell-elem elektromotoros erejét a Nernst-egyenlet alapjan a kovetkez6képpen adhatjuk meg:

_ (g0 _
Emr = (ECu2+|Cu

0

Zn*t1Zn

RT  [Zn*']
) -2t [Cu?]

Az aldbbi tablazat az altalanos kémiai laborgyakorlatok sordn egy csoport altal 23 °C hémérsékleten
mért 6sszes adatot tartalmazza.

(a) Egyenesillesztéssel hatdrozzuk meg a standard cellapotencidl értékét és szorasat. Az egyértelmii-

en hibds mérési adatokat hagyjuk figyelmen kiviil.

(b) A meredekség értéke és szérdsa alapjan dontsiik el, hogy a meredekség szignifikdnsan kiilonbozik-

RT
e az elméleti T értéktdl 68, 95 és 99,5 %-os megbizhatdsdgi szinten?

[Zn*t]/M  [Cu*']/M Eyr/V

1,0 1,0 1,008 1,102 1,104
0,5 1,089 1,095 1,098
0,25 1,082 1,087 1,088
0,125 1,072 1,097 1,081

1,0 1,0 1,101 1,006 1,104

0,5 L1111 1,103 1,112

0,25 1,116 1,110 1,118

0,125 1,125 1,121 1,126

9. a Egy kristdlyos kélium-szulfidot tartalmazé vegyszeres iiveg feliratdn olvashatatlan a kristalyviz
sztdchiometriai szdma, ezt szeretnénk kisérletileg meghatarozni (vagyis x-et a K,S - xH,O képletben).
Ehhez az iivegbdl eltérd tomegti mintdkat (rm) mindig pontosan 50,00 g vizben oldunk, majd az oldatok
fagyaspontjat megmérve az aldbbi tabldzatban 0sszefoglalt kisérleti adatokat kapjuk.

mlg 1,02 1,52 1,99 2,46 3,01 4,00 5,00 5,97 7,11 7,99
ATiyey /°C | —0,57 —0,83 —1,09 —133 —1,64 -2]17 —2,65 -3,16 —372 —4,15
Hig oldatokban a fagyaspontcsokkenés a
ATfagy = —i-Kp-mp

Osszefliggés alapjan szdmolhatd, ahol i egy molekula oldott anyagbdl szarmaz6 ionok szdma disszo-
cidci6 esetén (értéke K,S-re 3), Kr az oldészer krioszkdpos allandéja (vizre 1,86°C kg/mol) és mp
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a Raoult-koncentracié (molalitds). A fenti egyenletbe a konkrét szdmértékeket behelyettesitve és a
linearizalast elvégezve a kovetkez6 egyenletet kapjuk:

AThagy B

5580

m

5513+901-x 1 18,02-x
5580

Az egyenletbdl latszik, hogy a tdbldzat adatai alapjan elvégezve az egyenesillesztést a kristdlyvizek
szdma mind a meredekségbdl, mind a tengelymetszetbdl meghatdrozhato.

(a) Hatarozzuk meg a meredekség és a tengelymetszet ért€két, valamint a szorasaikat!

(b) Mind a meredekségbdl, mind a tengelymetszetbdl szdmitsuk ki x értékét és szordsat! Magya-
razzuk meg, miért lehet x értékét sokkal pontosabban meghatdrozni a meredekségbdl, mint a
tengelymetszetbdl? (Ez a kovetkeztetés dltalanos esetben is igaz!)

(c) A meredekségbdl kapott x érték €s annak szérdsa alapjan dontsiik el, hogy 68 %-o0s megbizhato-

sagi szinten allithatjuk-e, hogy a kristalyvizek szdma nem lehet egész szdm?

10. Egy amerikai kormdnyhivatal jelentése szerint, egy szl eladott cigaretta atlagos kétrany és nikotintar-
talma a kovetkez6 médon valtozott 1968 és 1994 kozott:

év katrany nikotin év katrany nikotin év katrany nikotin
(mg/szal) (mg/szal) (mg/szal) (mg/szal) (mg/szal) (mg/szal)
1968 21,6 1,35 1977 16,8 1,12 1986 13,4 0,93
1969 20,7 1,38 1978 16,1 1,11 1987 13,3 0,94
1970 20,0 1,31 1979 15,1 1,07 1988 13,3 0,94
1971 20,2 1,32 1980 14,1 1,04 1989 13,1 0,96
1972 19,9 1,39 1981 13,2 0,92 1990 12,5 0,93
1973 19,3 1,32 1982 13,5 0,89 1991 12,6 0,94
1974 18,4 1,24 1983 13,4 0,88 1992 12,4 0,92
1975 18,6 1,21 1984 13,0 0,89 1993 12,4 0,90
1976 18,1 1,16 1985 13,0 0,95 1994 12,1 0,90

Linedrisan véltozik-e a katrany €s a nikotintartalom az évek teltével? Van-e linedris 0sszefiiggés a kat-
rdny €s a nikotintartalom kozott? Készitsiik el az el6bbi kérdésekhez tartoz6 harom grafikont, trend-
vonalakkal megrajzolva, valamint a valoban linedris 0sszefiiggés(ek) esetén a LIN.ILL fiiggvénnyel is
kiszamolva az illesztett egyenes(ek) paramétereit! A katrdnytartalom valtozdsat leiré adatokra illesz-
tett egyenesek egyenleteinek segitségével becsiiljiik meg, hogy melyik évben kovetkezett be jelentSs

valtozas.
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5. Nemlinearis paraméterbecslés (Excel)

5.1. Alapfogalmak

* Egyenesillesztéssel megegyezd gondolatmenet (adatsor €s illesztett fiiggvény kozotti eltérésnégyzet-
0sszeg minimalizdldsa az illesztési paraméterek valtoztatdsaval) — nem linedris a trend

¢ Relevancia

— Nem linearizdlhat6 egyenletek (pl. van der Waals-egyenlet a p—V diagramhoz)
— Linearizédl4ds matematikai miiveletekkel — szoérédsterjedés — egyre nagyobb bizonytalansdggal
terhelt végeredmény.

* Kiindul6 paraméterek becslése elsddleges fontossagt (nem konvergalé megoldas; egyenlet kémiai tar-
talma).

» Excel Solver bévitmény (QtiPlot, Origin).
(Az Excel Solver-ben nem nyerhetd ki kizvetleniil az illesztett paraméterek hibdja és az R*!)

5.2. Excel Solver bovitmény
5.2.1. A bovitmény betoltése

1. Egyéni aktivalds (Fdjl/Bedllitdasok/Bovitmények — Kezelés: Excel-bovitmények, Ugrds — Solver
bévitmeény, OK).

2. Adatok panel, utolsé meniipont.

5.2.2. A bovitmény hasznalata

1. A mért adatpdrokat (illetve sziikség esetén az azokbdl szamolhat6 illesztendd mennyiségeket) tabla-
zatba foglaljuk (fiigg6 (y) és fiiggetlen (x) valtozok; [6a dbra A & B oszlopok).

2. A fugg6 (y) és fiiggetlen (x) valtozok felhaszndldsdval egy dbrat készitiink (diszkrét kék jeloldk a [6a
abréan lathat6 diagramon). Noha a paraméterbecslés végrehajthat6 az dbra elkészitése nélkiil is, annak
megléte nagyban segiti az eredmények vizudlis megitélését.

3. A feladat szovege alapjan ismert a fiiggvénykapcsolat, aminek a segitségével a mért adatpdrokra az
illesztést végre kell hajtanunk. A fiiggvénykapcsolatot a konnyebb atlathatosag kedvéért célszerd fel-
tiintetni a munkalapon is (6 dbra H oszlop).

(a) A fiiggvénykapcsolat alapjan azonositjuk az illesztendé paramétereket; feltiintetjiik Sket a tabla-
zatban és adunk nekik egy tetszbleges kiinduldsi értéket (6 dbra F & G oszlopok).

(b) A mért adatpdrokat és az illesztendd paramétereket tartalmazo celldk megfeleld (abszolidt vagy
relativ) hivatkozdsaval beprogramozzuk a fiiggd valtozé fiiggvénykapcsolamak megfelelden szd-
molt értékeit (Yijesztett, [0 C 0szlop; jelen példa esetén a C3 celldba a kovetkezd kifejezés keriil:
=3$G$3 + ($G$4 xA3) /(1 + $G$5 x A3), mely egyszerlien kiterjeszthets a C oszlop tobbi cella-
jara).

(c) Az Yieszert €rtékeket is feltiintetjiik az dbrdn (folytonos narancssarga vonallal 6sszekotott na-
rancssdrga jel6lok a6 abran lthaté diagramon).
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a)

1
2
3
4
5
6
7
8

10
1

12
13
14
15
16
17
18
19
20
21

22
23
24
25

4.

A B € D E F G H b A B G D E F G H
Mért adatparok 1 | Mért adatpéarok

X Y Ve k| Fiiggvé 2 X l Y Y ettt Fiiggvénykap
1 267 2,67 y=a+{b*x)/(1+c*x) 3 1 267 278 y=a+{b*x)/(1+c*x)
2 3,00 2,80 4 2 3,00 3,07
3 3,20 2,86 5 3 3,20 3,20
4 3,33 2,89 6 4 3,33 3,28
5 3,43 2,91 7 5 3,43 3,33
6 3,50, 2,92 8 6 3,50 3,36 1,97€-02
7 3,56 2,93 9 7 3,56 3,39 3,06€E-02
8 3,60 2,94 10 8 3,60 3,40 3,81E-02]

3,80 n 3,80

~ 12
3,60 . ® . 13 3,60 . ® .
3,40 L 14 3,40 L4 —

L ] 15 , —
0 L 16 3,20 .
- 3.00 ° @ Meért értékek 17 . 300 ; @ Mért értékek
" —e— Szimolt értékek 18 == Saimolt ératlek

80 o 19 80
2,60 ¢ 20 260 *
> Diagramterilet 2
2,40 . ; - . - : l 9 2 2,40

0 2 4 6 8 10 23 0 4 6 8 0
X 24 X
25
A B < D E E 8 H d ) A Solver paraméterei X
Mért adatparok Illesztési adatok és paraméterek

X Y | Yaemen a? Kiinduldsi paramé Fiiggvénykap
1 2,67, 2,67| 1,686-08 a= 2,02178 |y=a+(b*x)/(1+c*x) Célérték beallitasa: sas| *
2 3,00 3,00 1,27e-07| b= 0,962019
3 3,20 3,20 8,20E-07| c= 0,483797 Cél: ® Max O Min O Ertéke:

4 3,33 3,33 7,81E-06
5 3,43 3,43| 1,80E-06 Valtozdcellak médositasaval:
6 3,50 3,50 5,69E-07 +
7 3,56 3,56 9,32E-06
8 3,60 3,60 3,91E-06 Vonatkozd korlatozasok:
3,80 Hozzaadas
60
0 . o« Csere
3,40 e
o d <
320 p Torlés
: 3,00 'y ® Mért értékek
—e— Szamolt értékek Alaphelyzet
80
. [ Betoltés/mentés
w0 Nem korlatozott valtozok nemnegativva tétele
0 2 4 6 8 10 Valasszon egy Nemlinearis ARG v Beallitasok
X megoldasi =
modszert:
Megoldasi metddus
A sima nemlinearis Solver-p! éma valassza a I is ARG motort. Linearis
Solver-problémakhoz valassza az LP szimplex motort, a nem sima Solver-problémakhoz pedig az
evolutiv motort.

6. dbra. Az Excel Solver bovitmény kezeldfeliilete €s hasznalata.

A mért (Y) és a fiiggvénykapcsolat alapjan szamolt (Yijeszerr) fiiggd véltozo értékek kiilonbségének a
négyzetét kiszamoljuk minden adatpdr esetén (A2, @1 abra D oszlop; jelen példa esetén a D3 celldba a
kovetkezd kifejezés keriil: = (B3 — C3)?, mely egyszeriien kiterjeszthets a D oszlop tobbi celldjdra),
majd ezeket osszegezziik (Szum(A?), @a abra E oszlop; jelen példa esetén az E3 celldba a kovetkezd
kifejezés keriil: = SZUM (D3 : D10)).

A legkisebb négyzetek mddszerének alkalmazdsakor az a cél, hogy az igy kiszamolt eltérésnégyzet-
osszeg (Szum(A?)) értékét minimalizljuk az illesztend paraméterek abra F & G oszlopok) meg-
felel6 médositasdval. Az illesztési paraméterek szisztematikus, puszta kézzel torténd modositasa csak
nagyon lassan vezetne eredményre, ezért van sziikség az Excel Solver altal végzett illesztésre.

Megnyitjuk a Solver felhaszndl6i feliiletét az Excel fejlécében az Adatok panel utols6 meniipontjara
kattintva (6d dbra). A panel kitoltése:

(a) Célérték bedllitdsa: Szum(A?) értéket tartalmazé cella (E3) behivatkozasa.

(b) Cél: Alegkisebb négyzetek médszerének alkalmazasakor a cél az eltérésnégyzetosszeg (Szum(A?))
minimalizalésa, igy a Min-t valasztjuk.
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(c) Vidltozocelldk modositdsdaval: Az illesztendd paraméterek kiinduldsi értékeit tartalmazoé celldk
(G3:G5).

(d) Vonatkozo korldtozdsok: 1Itt allithatd be, ha példaul egy illesztendd paraméternek felsd korlat-
ja van, vagy nem lehet negativ szdm a probléma valésagtartalma miatt. (Jelen példdban nem
sziikséges korlatozdst megadni.)

(e) Vdlasszon egy megolddsi modszert: Nemlinedris ARG (Altala’mos Regresszios Gorbe) megfeleld.
A viélaszthato listdban lefelé haladva a médszerek egyre széleskoriibben alkalmazhatdk, viszont
egyre nagyobb gépigénytek is.

(f) A Megoldasra kattintva az Excel Solver megkisérli a célértékcella (Szum(Az)) minimalizal4sat
az illesztendd paraméterek véltoztatasdval. Ennek két kimenetele lehet:

1. Az illesztendé paraméterek kiindulasi értékeként megadott értékekbdl kiindulva a paramé-
terbecslés sikeresen lefut (ez a ritkdbb eset). Ekkor az Excel az illesztendd paraméterek
celldiban megadja az optimalizalt értékeket. Az illesztés josagardl a kordbban készitett dbra
valtozdsa ad informdciot, azaz idedlis esetben a szamolt értékek adatsora j6 dtfedésbe keriil
a mért értékekkel (6 dbra G3 : G5 celldk értékei és diszkrét kék jelolSkon dthaladé narancs-
sarga folytonos vonal).

ii. Gyakoribb eset, hogy az illesztendd paraméterek kiinduldsi értékei nem megfeleldek és a

megoldas eredményei nem konvergélnak, azaz az Excel Solver nem kap értelmezhet6 ered-
ményt. Ekkor célszerli bezarni a Solver felhasznal6i paneljét, és az egyes illesztend$ para-
méterek nagysagrendjét probalgatdssal kell megbecsiilni. Azt kell figyelni, hogy a paraméte-
rek manudlis valtoztatdsanak hatdsara az illesztett adatokat mutaté narancssirga vonal mikor
kezd el a mért adatokhoz kozeliteni (6 és b dbrak kozotti kiillonbség). Ezt a probalgatast
addig kell folytatni, amig az adott kiindul6 értékeket hasznalva az Excel Solver mér konver-
gal6 eredményt kap (6 dbra).
Azon fiiggvények illesztésekor, melyek nagyon érzékenyen reagdlnak a paraméterek val-
toztatdsara egy bizonyos tartomdnyon beliil, el6fordulhat, hogy az Excel Solver dltal adott
eredmény jobb, mint a kiindulasi allapot, de az illeszkedés még nem elfogadhaté. Ilyen-
kor célszerl a Solvert djra futtatni az el6bb megtaldlt paraméterekkel. Amennyiben ezen
paraméterek kozelében jobb illeszkedés is elérhetd, a Solver meg fogja taldlni. Amikor az
Ujrafuttatds nem valtoztat a paramétereken, nem sziikséges tovabb probilkozni.

(g) Egy sikeres paraméterbecslést kovetden is mindig ellendrizni kell, hogy noha a mért és az il-
lesztett adatok atfedése megfeleld, az illesztett paraméterek megfelelnek-e a fel6liik tdmasztott

valésagtartalom kovetelményeinek (pl. p—V adatparok van der Waals-egyenlettel torténé illesz-
tésekor nem kapunk-e negativ szdimot a vonz6 kolcsonhatést kifejezé paraméterre).

5.3. Feladatok

1. O~ Egy elsrendii reakci6 sebességi egylitthatdjat (k) meghataroztuk kiillonb6z6 hémérsékleteken.
E,

Az aldbbi mérési adatok segitségével, az Arrhenius-egyenlet | k = 4.e RT alapjan nemlinedris

paraméterbecslést végezve hatdrozzuk meg a reakcié aktivilasi energidjat (E,) és a preexponencidlis
egyiitthato értékét (A); T a termodinamikai hdmérséklet.

T/°C |25 7,5 13,8 169 22,0 28,8 32,7 38,7 426 474
k/s71 | 350 420 710 1100 1300 2800 9800 4400 5600 7700
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2. A a Egy szerves kémiai reakcidban a termék szigortan elsdrendi kinetika szerint képzddik. A reak-
cidelegybdl idonként mintat véve meghataroztuk a konverzid szazalékos értékét (vagyis az elméletileg
varhat6 érték hany szdzaléka képzodott az adott pillanatig), és az aldbbiakban 6sszefoglalt adatokat
kaptuk. Az els6rendii kinetika miatt a konverziéfok egy adott pillanatban a %(t) = %max - (1 —e*7)
kifejezéssel adhaté meg, ahol %« a konverzié maximalis foka és k az elsérendi sebességi egyiitthato.
Nemlinedris illesztéssel hatdrozzuk meg a kifejezésben taldlhat6 két paramétert!

t/ perc 5 30 60 120 240 360 1440
%-0s konverzi6é | 2 11 22 36 48 56 63

3. | Egy anyag els6rendi kinetika szerint bomlik, mikdzben 1 : 1 sztdchiometriai aranyban gaz hal-
mazdllapotd termék képzddik. A fejlodd géaz térfogatat két kiilonb6zd hdmérsékleten mérve az aldb-
bi tdbldzatban Osszefoglalt adatokat kaptuk. Az els6rendid kinetikdbdl kovetkezik, hogy a V(r) =
Veo + (Vo — Vo) - e K7 Gsszefiiggés irja le az adatokat.

(a) Nemlinedris paraméterbecsléssel hatarozzuk meg k, Vi és V., értékét a kiilonbozd hdmérsékle-
teken. Vy és V.. illesztésekbdl kapott értékét hasonlitsuk Ossze a tdblazatban feltiintetett mért
adatokkal.

(b) Szamoljuk ki, hogy a kiilonb6z6 hdmérsékleteken melyik iddpillanatban éri el a fejlodod gaz tér-
fogata a 30,0 cm-t.

(c) A meghatdrozott sebességi egyiitthatok és a megadott homérsékletek felhasznaldsival hatdrozzuk
meg a reakci6 aktivdldsi energidjat az Arrhenius-egyenlet kovetkezd alakjat hasznalva:

kh E /1 1
In2=—=24(_——_—).
ky R\T, T,

T/°C 37,7 46,1
V.o /cm? 36,3 38,0
t/s Viem® | t/s V/iem® | t/s V/em® | t/s V/em?

0 0,0 1041 8,5 0 0,0 295 8,5
34 0,5 1103 9,0 13 0,5 309 9,0
77 1,0 1175 9,5 31 1,0 349 10,0
125 1,5 1246 10,0 40 1,5 397 11,0
204 2,0 1323 10,5 60 2,0 444 12,0
268 2,5 1470 11,5 79 2,5 490 13,0
328 3,0 1646 12,5 94 3,0 541 14,0
393 3,5 1796 13,5 105 3,5 582 15,0
459 4,0 1966 14,5 122 4,0 642 16,0
522 4.5 2113 15,5 144 4.5 692 17,0
583 5,0 2251 16,5 160 5,0 752 18,0
649 5,5 2617 19,0 178 5,5 820 19,0

712 6,0 196 6.0 885 20,0
784 6.5 214 6.5 958 21,0
846 7,0 232 7,0 1034 220
911 7.5 253 7.5 1110 23,0
980 8,0 271 8,0 1200 24,0
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4, a1~ Az arzenit és hexciano-ferrat(Ill) ionok kozotti reakcidban az utébbi reaktdns koncentracidja az
aldbbi tablazat szerint véltozott [AsO3 Jo = 0,0364 M, [Fe(CN); ~]o = 0,001 M és [NaOH] = 0,182 M
kiindulési koncentraciok mellett egy hallgatéi mérés sordn. Az arzenition nagy feleslege miatt a reakci-
6t pszeudo-elsérendiinek feltételezve, az adatokra illessziik a ¢; = co-e 7 dsszefiiggést és nemlinedris

paraméterbecsléssel hatarozzuk meg ¢ €s k értékét.

t/s c/M t/s c/M t/s c/M

0 1,00x1073 | 150 249x107* | 360 3,53x107>
30 7,57x107% | 180 1,88x107* | 380 2,84x 1077
40 691x107% 200 1,57x107% | 420 1,86x107
50 6,25x107% 220 1,29x107% | 450 1,37 x107
60 5,75x107% | 240 1,09x107% | 480 1,27 x 107
70 524x107% | 260 8,83x107> | 540 7,85x 107
80 4,78x 107|280 7,55x107° | 600 5,89 x107°
100 3,97 x107* | 300 6,18 x 1073
120 3,30x107* | 320 5,40 x 1073

5. |27 A kolloidoldatok stabilitdsa az oldatban levé ionok névekvd koncentricidjdval csokken. Azt a
koncentriciot, mely felett a kolloid rendszer instabil, mivel minden részecske iitkozése azok Osszeta-
padasdhoz vezet, kritikus koaguléltatdsi koncentraciénak hivjuk (CCC). Egy kisérletsorozatban meg-
hatdroztuk a kolloid rendszer stabilitasi dllandéjat (W, ahol W = 1 instabil, mig W > 1 stabil kollo-
id) kiilonb6z6 NaCl koncentraciok esetén, és az eredményeket az aldbbi tdblazatban foglaltuk Ossze.
Nemlinedris paraméterbecsléssel hatarozzuk meg az adott kisérleti rendszer esetén a CCC mM-ban

B
kifejezett értékét és a masik illesztési paramétert a W = 1+ ( ) egyenlet alapjan.

CNaCl
Jo tandcs: a Solver haszndlatakor B kiindulo értékét vegyiik 1-nek; CCC-re dllitsunk be > O megkitést
és induljunk ki abbol, hogy néhdny 10 mM-os sooldatokban mdr észrevehetéen megindul a koaguldcio.
Az dbrakészitéskor a log —log tengelybeosztds a célszeril.

cNacl/mM | 40 50 60 70 100 150 200 300 500
W 976 19 57 136 24 1,1 1,1 12 1,0

6. O [ Az argon gaz van der Waals dllandéinak meghatdrozdsahoz 1,00 mol anyagmennyiségti, tisz-
ta, —72°C-os gaz térfogatat kiillonboz6 értékekre bedllitva mérték a gz nyomasat és az alabbiakban
Osszefoglalt értékeket kaptdk. Nemlinedris paraméterbecsléssel hatarozzuk meg az argon giz van der

Waals allandoit (a és b) a

ra V—n-b)=n-RT  — vy= LR "
a - — . —n- =n- . = ——a - —
Pratya PO=y s 4w
van der Waals gdzegyenlet jobb oldali forméja alapjan. Egy jo tandcs: Ez az egyenlet nagyon érzékeny
a kiinduldsi paraméterekre. A kémiai intuicio alapjan 1,00 mol gdzrészecske térfogatigénye biztosan
kisebb, mint a gdz brutto térfogata!

28



V/m? p/Pa V/m? p/Pa V/m? p/Pa
50x107° 3,87x107 | 6,0x107° 221x10” | 1,40 x 10~* 8,69 x 10°
51x107 3,59%x107 | 6,1x107> 2,03x107 | 1,60x10™* 7,65 x 10°
52x 107 337x107 | 6,5x107°  1,85x107 | 1,80 107* 7,13 x 10°
53x 107 3,16 x107 | 7,0x 107 1,63x107 | 2,01 x107* 6,52 x 10°
54x107° 295x107 | 7,4x107°  1,49x107 | 221 x107* 6,24 x 10°
55x107 2,79%x107 | 79x107° 136x107 | 2,41 x10™* 5,80 x 10°
56x107 2,65x107 | 9,0x107°  122x107 | 2,60x107* 5,42 x 10°
57107 2,54x107 | 1,01 x107* 1,11 x 107 | 2,80 x 107* 4,84 x 10°
58x 1075 241x107 | 1,19x10™* 9,63 x10° | 3,01 x 107* 4,62 x 10°

7. A& a Egy kristalyos kdlium-szulfidot tartalmazo vegyszeres iiveg feliratdn olvashatatlan a kristalyviz
sztdchiometriai szdma, ezt szeretnénk kisérletileg meghatarozni (vagyis x-et a K, S - xH,O képletben).
Ehhez az iivegbdl eltérd tomegli mintdkat (rm) mindig pontosan 50,00 g vizben oldunk, majd az oldatok
fagyaspontjat megmérve az aldbbi tabldzatban 0sszefoglalt kisérleti adatokat kapjuk.

mlg 1,02 1,52 1,99 2,46 3,01 4,00 5,00 5,97 7,11 7,99
ATfgy/°C | 0,57 -0,83 —-1,09 -133 -—-1,64 -2,17 -2,65 -3,16 -3,72 —4,15

Hig oldatokban a fagydspontcsokkenés a
ATfagy = —i-Kp-mp

Osszefliggés alapjan szdmolhatd, ahol i egy molekula oldott anyagbdl szarmazé ionok szdma disszo-
cidcio esetén (értéke K,S-re 3), Kr az olddszer krioszkopos dllanddja (vizre 1,86°Ckg/mol) és mp
a Raoult-koncentracié (molalitds). A fenti egyenletbe a konkrét szamértékeket behelyettesitve, majd
egyszertsitve a kovetkezd egyenletet kapjuk:

5580
55134901 -x
m

ATfagy = .
+18,02-x

Nemlinedris paraméterbecsléssel hatdrozzuk meg a kristalyvizek szamat.

8. O |~ A fizikai kémia laborgyakorlaton a hexaciano-ferrat ion (Feii(CN)g_) vizes oldatbeli difftzi-

6s egyiitthat6jat (D) elektrokémiai médszerrel szeretnénk meghatdrozni. A K4Fell((CN)g ¢ = 5 mM-
os oldatdba helyezett elektrédokra potencialkiilonbséget kapcsolunk, melynek hatdsara az anddon a
Fell(CN); +e~ = Fell(CN); reakci6 a vas oxiddciéja irdnydba jdtszédik le. A potencidlkiilnb-
ség hatasara atfoly6 aram erdssége az idében csokken, mert az oxidal6dé ionoknak az oldat tdvolabbi
részébdl kell az elektrédhoz diffundalniuk:

1@)::5¥f{§%§5392 — IQ)ZZZ'F'Af;%Q;lU‘“ﬁ.1000,

ahol A = 7,07 x 107°m? az elektrdd feliilete, F = 96485 C/mol a Faraday-illand6 és z az 4thaladt
elektronok szdma. Az alabbi tdblazatban 6sszefoglalt mérési adatok segitségével hajtsunk végre nem-
linedris paraméterbecslést és hatirozzuk meg a diffizios egyiitthatd (D) értékét. Az illesztéshez tech-
nikai okok miatt az egyenlet jobb oldali formdjdt haszndljuk és illesztési paraméternek az 1/D-t adjuk
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meg. Az 1000-rel valo szorzds a mA-ben valo szdmoldst teszi lehetévé. Viszonyitdsi alapként tudjuk,
hogy a hidrogénion vizben valé diffiizidja nagyon gyors és Dy+ = 1072 m*/s.

t/s I/mA t/s I/mA t/s I/mA

0,5 7,7x1072 |13 48x1072[25 3,5x10°2
0,6 70x1072 |14 47x1072|30 32x102
0,7 65x1072|15 45x1072|35 30x1072
0,8 6,1x1072 |16 44x1072|40 28x102
0,9 58x1072|1,7 42x1072 |45 2,7x10°?2
1,0 55x1072 1,8 41x1072|50 26x102
I, 52x1072 |19 40x1072|60 24x102
1,2 50x1072 |20 39x102|70 22x102

9. C) a A miiszeres analitika laborgyakorlaton egy vizes ecetsavoldat (Vca,coon = 100,00 cm?) pon-
tos koncentracidjat (ccHycoon) €s a savi disszocidcios dllando értékét (Kj) pH-potenciometrids tit-
raldssal szeretnénk meghatdrozni. Az ecetsavsavoldathoz biirettdbdl pontosan ismert koncentraciéja
natrium-hidroxid oldatot (cnaon = 0,1000 M) csepegtettiink és mértiik az elegy pH-janak valtozasit.
A mérési adatokat az aldbbi tdbldzatban foglaltuk Ossze. A keresett mennyiségeket hatdrozzuk meg
nemlinedris paraméterbecsléssel az itt nem levezetendd

\V/ . e _[Ht]+
CH3;COOH (CCH3COOH T+ K, H*]+ H +])
VNaOH, szamolt —

+ Ky

egyenlet alkalmazdasaval, a kovetkez6 1€pések szerint.

(a) Az Excelbe bevitt nyers mérési adatok felhasznaldsdval készitsiink dbrat a titralasi gorbérdl (pH —
VNaoH fiiggvény).
(b) A mért pH-bol minden mérési pontban szdmoljuk ki [HT]-t.

(c) A paraméterbecslés sordn Osszehasonlitand6 értéknek (technikai okok miatt) most a lidgoldat
térfogatdt (VNaoH, szamolt) tekintjiik, és ennek, valamint az adott pH esetén ténylegesen hozzd-
adott ligtérfogatnak az eltérésnégyzetosszeg minimalizaldsa lesz a cél (azaz A? = (VNaoH —
VANaOH. szamolt) > 68 Szum(A?) minimumat keressiik). Tiintessiik fel a pH — VNaoH. szamole adatparo-

z 2

kat a titrdlasi gorbe abrdjin, hogy a késdbbiekben megitélhessiik az illesztés megfeleldségét.
A fenti egyenlet Excelbe torténd beirasakor (technikai okok miatt) a disszocidcids allando értékét
10~PK1 forméban kell megadnunk és a vizionszorzat helyére 10~ !4 keriil. Ennek megfeleléen az

illesztendd paraméterek celldinak megnevezése ccH,coon €s pKi.
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Vasor/cm®  pH | Vawon/cm®  pH | Vawon/cm®  pH | VNoon/cm®  pH
0,00 3,29 4,30 4,58 9,20 5,87 10,50 10,25
0,20 3,42 4,80 4,71 9,40 6,00 11,00 10,78
0,40 3,52 5,30 4,79 9,50 6,12 11,50 11,04
0,60 3,67 5,80 4,87 9,60 6,24 12,00 11,20
0,80 3,71 6,30 4,97 9,70 6,40 12,50 11,33
1,30 3,94 6,80 5,06 9,80 6,57 13,00 11,39
1,80 4,05 7,30 5,17 9,90 6,97 13,50 11,47
2,30 4,20 7,80 5,39 10,00 7,84 14,00 11,53
2,80 4,29 8,30 5,43 10,10 9,20 14,50 11,57
3,30 441 8,80 5,62 10,20 9,57 14,85 11,65
3,80 4,49 9,00 5,72 10,30 9,96

10. g A miiszeres analitika laborgyakorlaton egy vizes foszforsavoldat (Vy,po, = 10,00 cm?) pontos kon-
centracidjat (cy,po,) €s savi disszocidcios allanddinak értékét (K, K> €s K3) pH-potenciometrids tit-
ralassal szeretnénk meghatarozni. A foszforsavoldathoz biirettdb6l pontosan ismert koncentraciéju
natrium-hidroxid oldatot (cnaon = 0,1017 M) csepegtettiink és mértiik az elegy pH-janak valtozasat.
A mérési adatokat az aldbbi tdbldzatban foglaltuk Ossze. A keresett mennyiségeket hatdrozzuk meg
nemlinedris paraméterbecsléssel az itt nem levezetendd

K- [H+]2 + 2K K, - [H+] + 3K K> K3
H+]3 + K - [H+]2 +KiK> - [H+] + K1 K>)K3
Ky

cNaon + [HT] — m

—[H]+ ﬂ)

VH;PO, (CH3PO4 - [ ]

VNaOH, szamolt —

egyenlet alkalmazdséval, a kovetkez6 1épések szerint.

(a) Az Excelbe bevitt nyers mérési adatok felhasznaldsaval készitsiink dbrat a titralasi gorbérdl (pH —
VNaon fiiggvény).
(b) A mért pH-bSl minden mérési pontban szdmoljuk ki [HT]-t.

(c) A paraméterbecslés sordn Osszehasonlitandd értéknek (technikai okok miatt) most a ligoldat
térfogatat (VNaoH, szamolt) tekintjiik, és ennek, valamint az adott pH esetén ténylegesen hozza-
adott ligtérfogatnak az eltérésnégyzetdsszeg minimalizdldsa lesz a cél (azaz A’ = (Viaon —
VNOH. szdmolt) %> 68 Szum(A?) minimumét keressiik). Tiintessiik fel a pH — VivaoH, szdmolt adatpdro-
kat a titrdlasi gorbe dbrdjan, hogy a késdbbiekben megitélhessiik az illesztés megfelel6ségét.

A fenti egyenlet Excelbe torténd beirdasakor (technikai okok miatt) a disszociaciés allandok érté-
két 10~PKi formaban kell megadnunk és a vizionszorzat helyére 10~ keriil. Ennek megfelelGen
az illesztendd paraméterek celldinak megnevezése cy,po,, pKi, pK> €s pKs.

(d) Az illesztend6 paraméterek nagy szdma miatt a kezdeti értékek kozelitd megaddsa kiilondsen
fontos. El6zetes ismereteink alapjdn a savoldat koncentrdciéja nem nagyobb, mint 0,2 M, és a
pK; értékek legaldbb 3-al eltérnek egymastol.
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Vasor/cm®  pH | Vawon/cm®  pH | Vawon/cm®  pH | VNoon/cm®  pH
0,00 2,50 4,40 3,34 6,80 6,57 10,40 9,68
0,50 2,51 4,60 3,52 7,00 6,63 10,60 9,97
1,00 2,53 4,80 3,88 7,50 6,81 10,80 10,19
1,50 2,60 5,00 4,99 8,00 6,99 11,00 10,35
2,00 2,65 5,20 5,59 8,50 7,18 11,20 10,47
2,50 2,73 5,40 5,85 9,00 7,41 11,40 10,56
3,00 2,82 5,60 6,02 9,50 7,76 12,00 10,76
3,50 2,94 5,80 6,15 9,60 7,87 12,50 10,88
3,60 2,94 6,00 6,25 9,70 7,99 13,00 10,97
3,80 3,04 6,20 6,34 9,80 8,15 13,50 11,06
4,00 3,11 6,40 6,42 10,00 8,64 14,00 11,11
4,20 3,21 6,60 6,49 10,20 9,24 14,50 11,17
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6. Analitikus és numerikus differencialas és integralas (Excel, wxMa-
xima)

6.1. Alapfogalmak

» Sok esetben nem kizdrdlag az adott mennyiség (pl. ¢, T', p) abszolut értéke a fontos

— Mennyiség id6 és/vagy térbeli valtozasa (derivalt) — pl. legtobb reakcid sebessége iddben val-
tozik; térbeli Ac anyagtranszportot indukal;

— Adott véltozds osszessége (integrdl) — pl. elektrolizis sordn dthaladt osszes toltés az I(¢) fiigg-
vény 1d6 szerinti integralja; spektroszkdpidban a csucs alatti teriilet ardnyos a mennyiséggel.

* Matematikai eldismeretek

— Differencidlhdnyados: Egy fliggvény (f) derivdldsdval egy mdsik fiiggvényt kapunk (f’). Az
eredeti f fliggvény derivaltja egy adott pontban a fiiggvényhez huzott érinté meredeksége (dif-
ferencidlhdnyadosa, [/a dbra, szaggatott vonal). Megadja: véltozds irdnya (el6jel) és nagysdga
(abszolut érték).

— Integrdl: Egy fiiggvény (f) integraldsival egy masik fiiggvényt kapunk (primitiv fiiggvény, F,
amire F' = f). Két pont kozotti integrdlds a gorbe alatti teriiletet adja (7a dbra, savozott teriilet).

a) 0,57 b) 0,5
] — [ALi=[A], et | . * mérési adatok
0,47 0,44 *
E : \\0
= 0,3 = 0,3 \’
= 7 = 1 N\ ,na
< 0,2 < 0,2 N
] ] o, (e
0,1 7] 0,1 \‘ trapéz 2
] R ] g % AR PR
0 L L I L L L I”l l l II L L L I L L I 0 T T T I T T T I I,,I’ l' T T T I T T ? {I
0 200 400 600 800 1000 0 200 400 600 800 1000
t/s t/s

7. dbra. Az analitikus (a) és a numerikus (b) differencidlds €s integrdlds szemléltetése.

6.2. Alkalmazas laboratoriumi adatok Kiértékelése soran

* Gyakorlatban mindig diszkrét mérési adatok.

* Tovabblépési lehetdségek

1. Elméleti megfontoldsok alapjan levezethet6 fiiggvénykapcsolat megléte

— PL. A — B elsérendi reakciéra [A], = [A]o-e ¥ fiiggvény.

— Meért diszkrét adatokra ismert fiiggvénykapcsolat illesztése nemlinedris paraméterbecsléssel
(7b abran feltiintetett pontokra a [7p dbrdn ldthaté fuggvény illesztése; [A]o és k illesztési
paraméterek, [A]; és 1 fiiggd- és fiiggetlen véltozok).
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Paraméterbecsléssel kapott fliggvény derivéltjanak meghatarozdsa adott pontban (differen-

d[Al;

cidlhdnyados, m = T abra, t = 200s-ndl), a fiiggvény integrdldsa adott tartomédnyra

b
(7a dbra, 400 — 600 tartomdny, gorbe alatti vonalkazott teriilet, 7 = [[A]o - e kdH —
a

szimbolikus matematika, software: pl. wxMaxima (lasd kés6bb).

2. Meért adatok illesztéséhez nem 4ll rendelkezésre ismert fiiggvénykapcsolat abra pontjai On-
magukban) — numerikus differencidlds & integralas

Kiilonbozé mddszerek; két alapvetd eljards megvaldsitasa Excelben.
Numerikus differencidlds (kétpontos): Analitikus derivélt (differencidlhdanyados, érinté me-

d|A
redeksége, m = %; e abra, szaggatott vonal) kozelitése differenciahdnyadossal (két egy-
AlA
madst kovetd ponton dtmend szeld meredeksége, m = %; abra, szaggatott vonal). Gya-
AlA d|A
koribb mintavételezés (Ar csokken) = Ar — dt & % =~ % A differencidlhanyados

egy pontban, a differenciahdnyados egy tartomdnyon adja meg a valtozas irdnyat (eldjel) és
nagysdgat (abszolut érték).
Numerikus integralds (trapéz-szabdly): Mérési pontokon dthalad6 gorbe (nem ismert) alatti

teriilet kozelitése derékszogli trapézok teriiletének 0sszegével abra, vonalkézott teriile-
600 (JA Aly) (2 —t

0 T, 2 (Ao AL (2 —1)

1=400 2

6.3. Analitikus differencidlas & integralas wxMaxima-val

* Ingyenesen letolthetd (magyar, angol); numerikus megoldé (gyokkeresés), grafikonkészités, szimbo-
likus matematika.

* Programnyelv alapjainak megismerése (6rai vazlat, CooSpace/Dokumentumok kozé feltoltott wxMa-
xima file).

» Tételezziik fel, hogy a /b dbran lathaté koncentracié—id6 adatparokat mértiik a laborgyakorlat so-
rdn, majd az adatsorra az elsSrendi reakcidk kinetikdjat leir6 (7a dbrdn lathatd) fiiggvényt illesztettiik
(pl. Excel Solver), melynek sordn nemlinedris paraméterbecsléssel meghataroztuk [A]g és k értékét; a
meghatdrozott egyenlet: [A], = 0,5-e~ %0047,

* Feladat: a[7p abran lathato fiiggvény differencidlhdnyadosdnak meghatdrozasa r = 200 s-nél, és a 400 —
600 s kozotti idotartamra a hatdrozott integral kiszamitasa.

* Lépésrol 1épésre (8] dbra)

1. Bemeneti paraméterek megaddsa, paraméterbecsléssel meghatdrozott fliggvény definidldsa

Memoria tisztitdsa ( kill (all); )

Ertékes jegyek szdma ( fpprintprec:3; )

Fiiggvény paraméterei; tizedespont (A0:0.5; k:0.004; )
Fiiggvény definidldsa (A (t) :=A0-%e" (-k-t); )

2. Figgvény dbrdzoldsa — vizudlis ellen6rzés

Fejléc: Abrdzolds/2d-s dbrdzolds meniipont

Expression (s)-nél dbrazolandé fiiggvény megadasa (A (t) )

V&ltozo6:-ndl x helyére 7, tartomdny megadédsa ( T61:0 Ig:1000)

Jovahagyas (0K )

Egyéb formazas igény szerint ( wxplot2d parancs kiegészitése), feladat megolddsdhoz nem
sziikségszerd
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W wxMaxima 22.04.0 (Windows 10 (build 19045), 64-bit edition) [ maxima.warmx* ] - ] X

Fajl Szerkesztés Mézet Cella Maxima Egyenletek Matrix Analizis Egyszer(isités Lista Abrézolas MNumerikus Sigé
7 = w5 I . .
A 0=|&|e R

kill(all);
fpprintprec:3
AQ:0.5;

k:0.004;

A(t):=A0 %eM-k-1);
done

3

0.5

0.004

@ ‘ Maiema:'

el

(—k)t
A(t):=A0 %e

wxplot2d(A(t), [t.0,1000] [ylabel,"[A]_t / M"],[xIabel,"t / s"]),wxplot_size=[400,300]

0.5

04

0.3

[A} / M

0.2

01

0 200 400 600 800 1000
t/s

derivalt: diff(A(t).t,1):

-0.004 t
—0.002 %e

subst(200, t, derivalt);

-4
-8.99 10

romberg(A(t),t,400,600);
13.9

8. dbra. Analitikus differencidlas €s integrdlds wxMaxima-val.

3. Analitikus derivdldas — derivalt fiiggvény el6éllitdsa

— Derivilt fiiggvény tdrolasara/hivatkozaséra szolgalo valtozoé elnevezése ( derivalt: )
— Fiiggvény adott valtozo szerinti (t) tetszdleges (itt elsd, 1) derivéltjdnak eldallitasa
(diff (A(t),t,1); ), mely szintén egy fliggvény
* Derivalds parancs elérése fejlécbdl: Analizis/Differencidlds
Derivéland6 fliggvény megadasa ( Kifejezés: A(t) )
Derivalas valtozdjanak bedllitdsa ( Valtozd (k) : t)
Derivélas rendjének megaddsa ( Ennyiszer: 1)

* ¥ ¥
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+ Jovahagyds (OK ) — -0.002 3e70-004¢
— Differencidlhanyados szamitasa t = 200 s-ndl (200-at helyettesitiink a derivalt valtozoban
tarolt fliggvénybe, subst (200, t, derivalt); )
— Eredmény értékelése (eldjel, nagysdgrend)

4. Analitikus hatdrozott integral — gorbe alatti teriilet szamitdsa

— Fiiggvény adott valtoz6 (t) szerinti hatdrozott (400 — 600 s) integrilja
( romberg (A(t),t,400,600); )
* Integralds parancs elérése fejlécbdl: Analizis/Integrdlds. ..
* Integrdlando fiiggvény megaddsa (Kifejezés: A(t) )
* Integrdlds véaltozdjanak bedllitdsa ( Valtozd: t )
* Hatdrozott integrdlds ( Definite integration ) és integrdldsi hatdrok megadasa
(T61:400 1Ig:600)
Jovahagyas (OK ) — integrate (A (t),t,400,600); 13.9
* Analitikus integrdlds nem miikodik — numerikus integralds valasztdsa ( Numerical
integration ), romberg médszer ( Method: rombergq )
* JOvahagyds ( OK ) — romberg (A (t),t,400,600); 13.9

*

» Fiiggvény ismerete sziikséges.

6.4. Numerikus differenciilas & integralas Excel-ben

Tételezziik fel, hogy a[/b dbran lathat6é koncentracio —id6 adatparokat mértiik a laborgyakorlaton.

Feladat: a[/p 4bran lathaté adatsor differenciahdnyadosdnak meghatarozasa t = 200 s-ndl, és a 400 —
600 s kozotti idotartamra a hatarozott integral kiszamitasa.

Jelen példdban az adatok illesztéséhez nem &ll rendelkezésre elméleti megfontoldsok alapjan levezetett
modell — adatok bevitele Excel-be, numerikus differencidléds & integrélas.

Lépésrol 1épésre (9] dbra)
1. Adatok bevitele Excel-be (9] dbra, A-B oszlopok)

2. Numerikus derivaltak szamitdsa (O] dbra C oszlop, harompontos médszer)

A[A] [A][+] - [A]l—l B7 — BS —4
= = 1. 200 s-ndl =C6=-———-=-9,05-10
my AL fo1—t azaz. p S-na m00 A7 — A5 s

— Els6 & utols6 pontra nem szamolhat6 (9] dbra C oszlop)
— Kétpontos & harompontos mdédszerek

3. Hatdrozott numerikus integral szamitasa diszkrét mérési adatok kozott (9] dbra D oszlop)
— Trapéz-szabély
([Aln +[Als,) (2 —11)
2
Ti00—450 = D10 =

azaz pl. 400 — 450 s kozott

(B10+B11) (A1l — Al0)
2

Tt1 —th —

—46

— Utolsé mért adatra nem szamolhat6
4. Hatdrozott numerikus integrdl szdmitdsa az integraldsi hatarok kozott (9 dbra E2 cella)

— Osszegzés a megadott hatdrok kozott

E2 =SZUM(D10:D13) = 13,9
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* Megfeleld adatsiirliség — analitikusan & numerikusan meghatarozott értékek j6 egyezése.

* Diszkrét mérési adatok ismerete sziikséges.

A B C D E

1 t/s [Al;/M m=A[A]/At integrdl integral (400-600)
2 0 0,500 22,7 13,9
3 50 0,409 -1,65E-03 18,6

4 100 0,335 -1,35E-03 15,2

5 150 0,274 -1,10E-03 12,5

6 200 0,225 -9,05E-04 10,2

7 250 0,184 -7,41E-04 8,4

8 300 0,151 -6,06E-04 6,8

9 350 0,123 -4,96E-04 5,6

10 400 0,101 -4,06E-04 4,6

11 450 0,083 -3,33E-04 3,8

12 500 0,068 -2,72E-04 3,1

13 550 0,055 -2,23E-04 2,5

14 600 0,045 -1,83E-04 2,1

15 650 0,037 -1,50E-04 1,7

16 700 0,030 -1,22E-04 1,4

17 750 0,025 -1,00E-04 1,1

18 800 0,020 -8,21E-05 0,9

19 850 0,017 -6,72E-05 0,8
20 900 0,014 -5,50E-05 0,6
21 950 0,011 -4,50E-05 0,5
22 1000 0,009

9. abra. Numerikus differenciélés és integralas Excel-ben.

6.5. Feladatok

t
1. O |z & Elektrolizis soran egy oldaton athaladt 6sszes toltésmennyiséget a Q = [I(t)dt Ossze-
0

fliggéssel tudjuk kiszamolni. Az elektrolizist 2 6ra 30 percig végezziik mikdzben az dramerdsség az
1,07-10°
1(z)

T 1,12-1+2,16
dramerdsség amperben értendd.

fliggvény szerint véltozik az i1d6 fliggvényében, ahol az id6 masodpercben €s az

(a) Analitikus hatdrozott integralszamitds segitségével (wxMaxima) hatdrozzuk meg az elektrolizis
sordn dthaladt dsszes toltésmennyiséget.

(b) Az I(t) fuggvény analitikus derivédldsat (wxMaxima) kovetden szdmitsuk ki az dramerdsség val-
tozasdnak a sebességét (a fiiggvény differencidlhdnyadosat) az elektrolizis 20., 80. és 150. percé-
ben.

2. A |~ 0’ Egy 50cm? térfogati dugattydban 1 mol anyagmennyiségii, 25 °C hémérsékletii idedlis
g4z van. A dugattyu izoterm €s reverzibilis médon torténd kiterjedése sordn a gdz 4ltal a kornyezeten

V2
végzett térfogati munka a w = — [ p(V)dV egyenlet alapjan szamolhatd, ahol az idedlis gdzegyenlet
Vi
., nRT
alapjan p(V) = -

(a) A p(V) fiiggvény analitikus derivédldsat kovetSen szamitsuk ki a tdgulds okozta nyomdsvalto-
z4s mértékét megadé differencidlhanyadost 52 és 98 cm? térfogatoknal. Mikor drasztikusabb a
nyomadsvaltozas, a tdgulés elején vagy annak végén?
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(b) Analitikus hatdrozott integralszamitds segitségével hatdrozzuk meg a dugattyd altal végzett tér-
fogati munkat, amikor az 50 — 52, illetve 98 — 100 cm? térfogat kozott kitdgul.

3. I~ Egy els6rendii reakci6 sebességének id6fiiggésére a v(t) = —0,002-e =947 egyenlet 4ll rendelke-
15)
zésiinkre az irodalomban. A Ac = [v(t)dt 6sszefiiggés alapjan szamoljuk ki, hogy mennyit véltozott
151
a reaktdns koncentrdci6ja az elsd 10s sordn, illetve a 10 — 12 perc intervallumban. A [0;oo] inter-
vallumon kiszamolt hatdrozott integral segitségével mondjuk meg a reaktans koncentracidjénak teljes
valtozdsat, valamint ennek abszolut értékébdl a reaktans kiinduldsi koncentricidjit. (Az eredményt

vessiik 0ssze a[§] abran ldtottakkal.)

4. © |ﬁ Az arzenit és hexciano-ferrat(I11l) ionok k6zotti reakcidban az utébbi reaktans koncentracidja az
alabbi tdblazat szerint valtozott [AsO%‘]o =0,0364 M, [Fe(CN)g_]o = 0,001 M és [NaOH]y =0,182M
kiindulési koncentraciok mellett egy hallgat6i mérés sordn.

(a) Az arzenition nagy feleslege miatt a reakciét pszeudo-els6rendiinek feltételezve az adatokra il-
lessziik a ¢; = cq - e ¥ Gsszefiiggést és nemlinedris paraméterbecsléssel hatdrozzuk meg cq és k
értékét.

(b) A nemlinedris paraméterbecsléssel kapott fiiggvényt derivéljuk analitikusan a wxMaxima segit-
ségével, majd a megfeleld differencidlhdnyadosok kiszamitdsdval adjuk meg a reakcié kezdeti

sebességét (vp), illetve a 100, 300 és 600 s-ndl szamithaté reakciosebességeket (vigp, v3oo €s
V600)-

(c) A diszkrét mérési adatokat hasznalva hatdrozzuk meg a 0 — 30, 80 — 120, 280 — 320 és 540 — 600 s
id6tartamokra érvényes atlagos reakcidsebességeket. Ehhez az els6 és az utolsé tartomanyban
kétpontos, a masik kettében harompontos numerikus differencidldssal hatdrozzuk meg a diffe-
renciahdnyadosok értékét.

t/s c/M t/s c/M t/s c/M

0 1,00x1073 | 150 249x107%|360 3,53x107°
30 7,57x107% | 180 1,88x107* | 380 2,84x 1077
40 691x107% | 200 1,57x107% | 420 1,86x 107
50 6,25x107% 220 1,29x107* | 450 1,37 %1073
60 5,75x107% 240 1,09x107% | 480 1,27 x 107>
70 524x107% | 260 8,83x107 | 540 7,85x 107
80 4,78x107*|280 7,55x107° | 600 5,89x107°
100 3,97 x107* | 300 6,18 x 1073
120 3,30x107% | 320 5,40 x 1073

5. @& a Egy szerves kémiai reakcioban a termék szigordan elsérendi kinetika szerint képzddik. A
reakcidelegybdl id6nként mintat véve meghataroztuk a konverzié szazalékos értékét (vagyis hogy az
elméletileg varhat6 érték hany szazaléka képz6dott az adott pillanatig), €s az aldbbiakban 6sszefoglalt
adatokat kaptuk.

t/ perc 5 30 60 120 240 360 1440
%-0s konverzi6é | 2 11 22 36 48 56 63
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(a)

(b)

(c)

Az elsérendii kinetika miatt a konverziéfok egy adott pillanatban a %(t) = %max - (1 — e *7)

kifejezéssel adhaté6 meg, ahol %m,x a konverzié maximélis foka €s k az elsérendii sebességi
egyiitthat6. Nemlinedris illesztéssel hatarozzuk meg a kifejezésben taldlhaté két paramétert!

A nemlinedris paraméterbecsléssel kapott fiiggvényt derivaljuk analitikusan a wxMaxima segit-
ségével, majd a megfeleld differencidlhdnyadosok kiszdmitdsdval adjuk meg a reakci6 kezdeti
sebességét (vp), illetve a 120. és 1440. percben szamithat6 reakcidsebességeket (vi2g €s vi440).

A diszkrét mérési adatokat hasznalva hatdrozzuk meg az 5 — 30, 60 — 240 és 360 — 1440 perc
id6tartamokra érvényes atlagos reakcidsebességeket. Ehhez az els6 és az utolsé tartomdnyban
kétpontos, a kozépsdben hdrompontos numerikus differencidldssal hatdrozzuk meg a differencia-
hanyadosok értékét.

6. |27 A kolloid rendszerek termodinamikai értelemben nem stabilak, a részecskék szeparicidja spontdn
modon is megsziinik, és a folyamat fel is gyorsithatd. Egy kisérletben a kolloidoldathoz 200 mM
koncentraciéban NaCl-ot adunk, és vizsgaljuk, hogy a kolloid részecskék mérete (d,) hogyan valtozik
az id6ben eldrehaladva az aggregacié kovetkeztében. A mért adatokat az alabbi tdblazatban foglaljuk
Ossze.

(@)

(b)

©

t/s d./nm | t/s d./nm ]| t/s d,/nm | t/s d,/nm | t/s d,/nm
80 162 | 456 258 885 297 1261 326 1690 323
133 183 | 510 276 939 323 1314 330 1797 328
187 207 | 617 284 992 317 1368 338 1850 343
240 216 | 670 310 1100 334 1475 314 1904 327
348 248 | 724 314 1207 340 1582 335 | 2012 348

Abrakészitést kovetden a pontsereg elsd kb. 700 s-dra, illetve utolsé kb. 900 s-dra illessziink egy-
egy egyenest; adjuk meg az illesztett egyenesek egyenletét €s statisztikai paramétereit. Tudva,

: i e dd .
hogy az aggregicids dllandé a részecskeméret id6 szerinti derivéltja (k = d—;), az illesztett

egyenesek megfeleld paraméterei alapjan adjuk meg a két tartomanyra vonatkozé aggregacios
allanddkat és azok hibdit. Melyik tartomdnyban nagyobb az aggregécids dlland6?

P

Az elozbekben illesztett két tartomédny diszkrét mérési adatait haszndlva numerikus differencia-
lassal hatdrozzuk meg a differenciahdnyadosok értékét minden mérési pontba. Ehhez az els6 és az
utols6 pontokra kétpontos, a kozbiils6kre harompontos numerikus differencidldst alkalmazzunk.

Az egyes illesztési tartomédnyokra szdmolt differenciahdnyadosokat atlagoljuk és szamitsuk ki a
korrigdlt tapasztalati szérdsukat, majd az igy kapott értékeket hasonlitsuk dssze a megfelels egye-
nesek meredekségével, és vizsgaljuk meg, hogy szignifikdnsan eltéré eredményeket kaptunk-e?

7. I A kolloidoldatok stabilitisa az oldatban levd ionok novekvs koncentriacidjaval csokken. Azt a
koncentriciot, mely felett a kolloid rendszer instabil, mivel minden részecske iitkozése azok Osszeta-
padasdhoz vezet, kritikus koaguléltatasi koncentraciénak hivjuk (CCC). Egy kisérletsorozatban meg-
hatdroztuk a kolloid rendszer stabilitdsi dlland6jat (W, ahol W = 1 instabil, mig W > 1 stabil kolloid)
kiilonboz6 NaCl koncentricidk esetén, és az eredményeket az aldbbi tabldzatban foglaltuk Ossze.

cNacl/mM | 40 50 60 70 100 150 200 300 500
\% 976 196 57 136 24 1,1 1,1 1,2 1,0
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(a) Nemlinedris paraméterbecsléssel hatdarozzuk meg az adott kisérleti rendszer esetén a CCC mM-

B
ban kifejezett értékét és a masik illesztési paraméterta W = 1+ ( ) egyenlet alapjan.

CNaCl
J6 tandcs: a Solver haszndlatakor B kiindulo értékét vegyiik 1-nek; CCC-re dllitsunk be > 0 meg-
kotést és induljunk ki abbol, hogy néhdny 10 mM-os séoldatokban mdr észrevehetéen megindul a
koaguldcio. Az dbrakészitéskor a log —log tengelybeosztds a célszeril.

(b) A nemlinedris paraméterbecsléssel kapott fiiggvényt derivéljuk analitikusan a wxMaxima segit-
ségével, majd 50, 100 és 150 mM sékoncentracié esetén adjuk meg a stabilitdsi dlland6 sékon-

. dw
centracid novekedésével valo csokkenését ( .
CNaCl

8. @ [~ A fizikai kémia laborgyakorlaton a hexaciano-ferrat ion (Feii(CN)g_) vizes oldatbeli difftzi-
Os egyiitthatgjat (D) elektrokémiai médszerrel szeretnénk meghatarozni. A K4Fel'(CN)g ¢ = 5 mM-
os oldatdba helyezett elektrodokra potencialkiilonbséget kapcsolunk, melynek hatdsdra az anddon a
Fell(CN); +e~ = Feli((CN);  reakci6 a vas oxiddciéja iranydba jdtszodik le. A potencidlkiilénb-
ség hatdsdra atfolyd dram erdssége az idében csokken, mert az oxiddl6dé ionoknak az oldat tdvolabbi
részébdl kell az elektrédhoz diffundalniuk:

F-A-c-/D .F-A-c-(1/D)7 95
I(t)ZZ—C\/_ (1) == c-(1/D)
VTt VTt
ahol A = 7,07 x 1079m? az elektrdd feliilete, F = 96485 C/mol a Faraday-alland6 és z az 4thaladt
elektronok szdma.

-1000,

(a) Az alabbi tdblazatban Osszefoglalt mérési adatok segitségével hajtsunk végre nemlinedris para-
méterbecslést és hatdrozzuk meg a diffizids egyiitthatd (D) értékét. Az illesztéshez technikai okok
miatt az egyenlet jobb oldali formdjdt haszndljuk és illesztési paraméternek az 1/D-t adjuk meg.
Az 1000-rel valo szorzds a mA-ben valo szdamoldst teszi lehetévé. Viszonyitdsi alapként tudjuk,
hogy a hidrogénion vizben valé diffiizidja nagyon gyors és Dy+ ~ 1072 m?/s.

(b) A nemlinedris paraméterbecsléssel kapott fiiggvényt derivaljuk analitikusan (wxMaxima), majd
a megfeleld differencidlhdnyadosok kiszamitasaval adjuk meg az dramerdsség valtozasanak se-
bességét 0,7 és 5,0 s-ndl.

(c) A nemlinedris paraméterbecsléssel kapott fiiggvény analitikus hatdrozott integraldsaval (wxMa-
xima) adjuk meg a 0,5 — 7,0 s id6tartomdnyon athaladt 6sszes toltésmennyiséget.

(d) A diszkrét mérési adatokat haszndlva harompontos numerikus differencidlassal (Excel) hataroz-
zuk meg a 0,6 — 0,8 és 4,5 — 6,0 s id6tartamokra érvényes atlagos dramcsokkenési sebességeket.

(e) A diszkrét mérési adatokat haszndlva numerikus integralszamitassal (Excel) adjuk meg a 0,5 —
7,0 s id6tartomdnyon dthaladt 0sszes toltésmennyiséget.

tls I/mA t/s I/mA t/s I/mA

0,5 7,7x1072 |13 48x1072[25 3,5x1072
06 70x1072 |14 47x107%2|30 32x102
0,7 65x1072|15 45x1072|35 30x1072
0,8 6,1x1072|1,6 44x1072|40 28x102
0,9 58x1072|1,7 42x1072|45 2,7x10°?2
1,0 55x1072| 1,8 41x102[50 26x10°2
LI 52x1072 |19 40x102|60 24x102
1,2 50x1072 |20 39x1072|70 22x102
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9. O |~ a 0 Egy gdomb alaku nanorészecskéket tartalmazo szuszpenzidban a részecskék méretel-
oszlasit mérve az aldbbi tdblazatban 0sszefoglalt adatokat kaptuk, ahol d a részecske atmérdje és I egy
dimenzidémentes mér6szdm, mely a részecskék darabszdmaval ardnyos.

d/inm [ |d/nm 1 dinm [ |d/nm [ |d/nm [
1 10 9 877 17 4 25 160 33 400
10 1870 18 10 26 220 34 325
11 1220 19 2 27 380 35 213
11 12 665 20 13 28 450 36 110
13 251 21 5 29 490 37 20
10 14 20 22 1 30 520 38 5
110 15 0 23 2 31 500 39
330 16 3 24 70 32 465 40 0

0 N N Lt AW
O

(a) A diszkrét adatokat vigyiik be Excel-be és készitsiik el az I — d abrét.

(b) Numerikus integraldssal (Excel) hatdrozzuk meg az egyes mérettartomanyokhoz tartozé gorbe
alatti teriiletet.

(c) Azelbbbi dbra alapjan valasszuk ki azokat a mérettartomanyokat, melyek az alapvonaltél jelent6-
sen eltérd I értékekhez tartoznak (azaz amelyeket most tovdbbi elemzés nélkiil jelnek tekintiink).

(d) Hatarozzuk meg az egyes jelekhez tartozd osszegzett integralértékeket (a jelek alatti teriiletet), és
dontsiik el, hogy melyik jel tartozik a gyakoribb részecskemérethez.

(e) A 9—12nm tartomdnyra, illetve a teljes adatsorra szdmolt numerikus integrdl alapjan mondjuk
meg, hogy a részecskék hany szazaléka esik a kérdéses intervallumba?

10. © [~ A hidrogénatom 4s pdlyafiiggvényének négyzete megadja az elektron tartézkoddsi valészini-

2 7

ségét az atommagtol valo tdvolsag fliggvényében egy adott irdnyban (mas néven elektronsiriiség):

2

1

W)= [ ——— (192 — 144r 247> — ) .e /) |
(r) (1536\/7? ( )

ahol r az atommagtdl mért tdvolsdg Bohr-egységben. Szamitsuk ki azokat a tdvolsdgokat, ahol az

elektronsliriség maximumot mutat!

(a) wxMaxima-ban definidljuk a fenti fiiggvényt, majd dbrazoljuk azt az r = 0 — 30 Bohr-egység
tartomdnyban. Az y-tengelyt ugy éllitsuk be, hogy a fiiggvény maximumai vizudlisan j6l lathatok
legyenek.

(b) Korabbi matematikai ismereteinkbdl tudjuk, hogy egy fiiggvénynek a fiiggetlen véltozo (itt r)
adott értékénél maximuma van, ha a fliggvény elsd derivaltjdnak értéke 0, mig a masodik derivalt
eldjele negativ. Ennek megfeleléen analitikus differencidlassal allitsuk eld ez eredeti fiiggvény
elsd és masodik derivaltjat.

(c) Készitsiink egy dj abrét, mely egyiitt tartalmazza az eredeti fiiggvényt, illetve annak elsd deri-
véltjat. Becsiiljik meg azon tartomdnyokat (+2 Bohr-egység), melyekben a derivélt fiiggvény
fiiggvényértéke 0 (azaz metszi az x-tengelyt).

(d) Az elektronstriiség maximumanak lokalizdldsdhoz a fentebb megallapitott tartomdnyokban ke-
ressiik az els6 derivaltként kapott fliggvény gyokét (wxMaxima, find_root parancs).

(e) A maximumok ellen6rzéséhez a masodik derivalt fiiggvény fiiggvényértékét szamoljuk ki a gyo-
kok altal megadott pontokban, és vizsgaljuk meg az elGjelét.
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7. Hisztogramok (Excel); digitalis képelemzés (Image]J)

7.1. Alapfogalmak

* Hisztogram — mért mennyiség folytonos valtozo szerinti eloszldsa (gyakorisag fiiggvény, tartoma-
nyok)

* Oszlopdiagram — egymastol fliggetlen kategoriak gyakorisdganak 0sszehasonlitdsa
* Hisztogram vs. oszlopdiagram (10} dbra)

— Hasonlésdag — fiigg6leges oszlopok; dltaldban gyakorisag o< oszlopmagassag (ekvidisztans hisz-
togram)
— Kiilonbségek
* x-tengely
hisztogram: folytonos véltoz6 diszkrét tartomdnyokra tagolva (dltaldban ekvidisztans, pl.
részecskeméret, emberek életkora)

oszlopdiagram: 0 x-tengely, egymadstol fiiggetlen kategdridk felsoroldsa (pl. orszagok neve
a népességek Osszehasonlitdsidhoz), mindig ekvidisztans

x y-értékek sorrendje
hisztogram: x-tengely tartomdanyainak sorrendje nem felcserélhet6 az y-értékek trendjének

modositdsahoz
oszlopdiagram: kategdridk tetszés szerinti csoportositdsa (pl. novekvd vagy csokkend y-
értékek)
x Oszloptavolsag

hisztogram: oszlopok altaldban 6sszeérnek, nem elégséges feltétel!; tartomanyok hatdrat
az oszlopok korvonala jeloli

oszlopdiagram: 4ltaldban kiilondll6 oszlopok, nem elégséges feltétel!

Gyakorisdgi ardnyok 0sszehasonlitdsa

hisztogram: oszlop teriilete o< gyakorisag (ekvidisztans beosztasnal oszlopmagassag o< gyakorisag)
oszlopdiagram: oszlopmagassdg o gyakorisdg

This is a histogram... This is a bar chart...

DON'T REORDER RARS:! REORDER RARS!

= NO CADS
AREA 1S

PROPORTIONAL LENCTH 1S

PROPORTIONAL
10 DATA

10 DATA

0L LD 1008 1620 2020 2000 30 0

C

NUMERICAL b

VARIABLE

Cn B C b F f
(ATECORICAL

L)
(ATECORY

VARIABLE

10. abra. Hisztogram és oszlopdiagram kiilonbségei.
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— Hisztogramon abrazolandé adatok

x Adatok kisérletekbdl (pl. részecskeméret-eloszlds meghatdrozésa szitasorozattal, vagy mik-
roszképos képek digitdlis elemzése alapjan, 1asd késdbb), vagy szamitdsokbdl (pl. szamito-
gépes modellezés és szimulacid)

* Tartomédnyok szélességének és hatdrainak megvalasztisa

- Vizsgdlati modszer altal meghatéarozott (pl. szitasorozat mérettartomanyai)
- Meghatdrozand6 — 0kolszabdly a tartomanyok szélességére: W =3,5-6-N ~1/3_ahol
C az eloszlds szordsa és N az adatok szdma

- Els6 tartomény kezdete & utolsé tartomany vége — ne maradjon ki a legkisebb/legna-
gyobb adat sem

7.2. Hisztogramkészités Excelben ismert gyakorisagadatok és elore definialt tarto-
manyok alapjan

A bemutatott példaban egy részecskehalmazt osztunk mérettartomanyokra egy szitasorozat segitségével. Két

egymadst kovetd szita pérusmérete szabja meg az adott frakcidban levé részecskék legkisebb és legnagyobb

méretét (mérettartomdny). Egy adott szitdn fennmaradt részecskehalmaz tomege a teljes minta tomegéhez

viszonyitva az adott frakcid gyakorisdgdt jelenti. A vizsgalat elvébdl kifolydlag ismertek a tartomdnyok
hatdrai és a mért érték kozvetleniil atszdmolhaté gyakorisagga.

7.2.1. 2-dimenzids hisztogram

1. Tartomdnyok & hatdraik megallapitdsa a feladat szovege alapjan — Excel munkalapra bevinni (T1] db-

2 2

ra A2-AS8 celldk) — hisztogram tartomdnyainak neve (14sd kés6bb)
2. Adott tartomdnyra vonatkoz6 gyakorisdg megadésa (I1] dbra C2-C8 celldk)

(a) Vizsgdlati médszer okdn az dbrazolandé adatok rendelkezésre dllnak, vagy szdmolhaték (pl.
a[[1] dbran a 0,125 mm-nél kisebb részecskék gyakorisdga a tomegiik (B2) és a minta 0sszto-
megének (B10) hdnyadosa (C2))

(b) Mért adatokat tartomdnyokba kell osztani, €s a tartomanyok nem el6re definidltak (14sd késobb,

[7.3] fejezet)

3. Tartomanyok (A2-AS8) és gyakorisagok (C2-C8) celldinak kijelolése (Ctrl +egér) —> Besziirds/2D
oszlop diagram (1] &bra, bal oldali diagram)

A B c D E F G H I ] K L M N o P Q R
1 Tartomdny/mm m;/g m/myg., 9 O 0 +
2 <0125 1,063 0,133 Diagramcim Részecskeméret-eloszlds meghatdrozasa
3 |0,125<0,40 1,332 0,166 | 0,300 szitasorozattal
4 |0,90<0,63 1,622 0,202 B 030
5 |0,63<1,00 2,030 0,253| | %0 025
6 (1,00<1,25 0,559 0,070 | 5200 20,20
7 1,25 <1,60 0,715 0,089 £015
8 1,60< 0,698 0,087 Q0150 E 010
9 0,05
0,100 0,00
10 Mugges /8= 8,019 T 2 2 - a ,
1 0,050 I I I 3 = = = : g
1k ’ 9 2 3 2 q
0,000 E; o o . J
:j <0,125 C.:isuﬂ 040<0,63 063<1,00 1,00<1,25 125<160 1,60 < Részecskedtmérd / mm

o} O O

o

11. abra. 2-dimenzids ekvidisztans hisztogram készitése Excelben el6re definidlt tartomanyok alapjén.
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4. Formazas

(a) Térkoz csokkentése — oszlop kijeldlése & jobb katt — Adatsorok formdzdsa

i. Adatsor bedllitdsai t6panel — Térkoz szélessége: 0
ii. Kitoltés és vonal t6panel — Szegély: folytonos vonal; oszloptdl eltérd szin kivalasztasa

(b) x-tengely felirat kijelolése — Tengelyformdzds: Méret és tulajdonsdgok f6panel — Szoveg-
irdny/Egyéni sz0g beéllitdsa

(c) Diagramcim, tengelycim hozzdaddsa, racsvonal eltdvolitdsa (stb. izlés szerint; végeredmény pl.
[[T] 4bra, jobb oldali diagram)

7.2.2. 3-dimenziés hisztogram

7

Az el6z06 példat folytatva az eredeti részecskehalmazt kiilonboz6 ideig 6roljiik, majd az elébbi szitasorozat
segitségével meghatarozzuk az egyes idopontokra vonatkoz6 méreteloszlast, amit egy 3D-s hisztogramon
mutatunk be.

1. Tartomdnyok & hatdraik megallapitdsa a feladat szovege alapjan — Excel munkalapra bevinni (12] db-

s

ra A3-A9 celldk) — hisztogram tartomanyainak neve (1asd késébb)

2. Adott tartoményra vonatkoz6 gyakorisdg megaddsa (12} dbra, 5 min 6rlés: C3—C9, 10 min &rlés: E3—
E9, 15 min 6rlés: G3—G9 és 20 min 6rlés: 13-19)

(a) Vizsgdlati mdédszer okdn az dbrdzolandd adatok rendelkezésre dllnak, vagy szdmolhaték (pl.
a[12] dbrdn 5min 6rlés utdn a 0,125 mm-nél kisebb részecskék gyakorisdga a tomegiik (B3)
€s a minta 6ssztomegének (B11) hanyadosa (C3))

z 2

(b) Mért adatokat tartomdnyokba kell osztani, €s a tartomanyok nem el6re definidltak (14sd késdbb,

[7.3] fejezet)

3. Tartomanyok (A3-A9) és gyakorisagok (C3—C9, E3-E9, G3—-G9 és I3-19) celldinak egyiittes kijelolése
(Ctrl + egér) — Besziirds/3D oszlop diagram, egymés mogé rendezett oszlopok (I2] dbra, bal oldali
diagram). Tovéabbi adatsor(ok) hozzdaddsa egy mar meglévd diagramhoz: diagramon jobb katt —

e Je7 s
Adatok kijelolése
A B D F G H [ J K L M N Q P Q R
1 15 min 20 min
2 |Tartomany / mm m-']g milg m;/g mjlm* m; /g m—Jm-:_
3 |<0,125 1,063 1,743 2,073 0,279 2,830 0,378
4 |0,125<0,40 1,332 1,712 2,382 0,321 2,331 0,311
5 |0,40<0,63 1,622 1,444 0,994 0134 1,087, 0,145
6 |0,63<1,00 2,030 1,311 0,940 0,127 0,644 0,086
7 [1,00<1,25 0,559 0,426 0,228 0,031 0,184 0,025
8 11,25 <1,50 0,715 0,318 02131 0030 0,205 Részecskeméret-eloszlds valtozdsa az 6rlési id6 hatasdra
9 [1,60< 0,698 1,003 0,582 0,078 0,208 0,028
10
1 My, [ £= 8,019 My /g= 7,957 My [ g= 7,418 My, fg= 7,493
12
13| Diagramcim
" a—
15
16 0.4 20 min
1; . , _ﬁ_‘_;mﬂ .
1 ‘ £
19 0,300 E02 I 10 min
20 Eoa
21 0,200 ! S min
0,100 = Adatsor3 00
22 - Q‘jiq c:?p _Q‘b N g ‘\‘-g &
23 0,000 Adatsorl ST S S
W5 \d Yo \P 1 4
24 <0125 0,125< 040< 063< 100< 125 160< o o o N ~

0,40 0,63 1,00 1,25 <1,60

na
w

Részecskeatmérs / mm

n
o

12. abra. 3-dimenzids ekvidisztans hisztogram készitése Excelben el6re definidlt tartomanyok alapjan.
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4. Formazas

(a) Adatsorok elnevezése — diagramon jobb katt — Adatok kijelolése — Szerkesztés/Adatsor

neve

(b) Térkoz csokkentése — oszlop kijeldlése & jobb katt — Adatsorok formdzdsa

1. Adatsor bedllitdsai f6panel — Térkoz szélessége: 0

s 2

il. Kitoltés és vonal t6panel — Szegély: folytonos vonal; oszloptdl eltérd szin kivalasztasa

(c) Atldthaté abrazolds

i. NézGpont bedllitisa — jobb katt a diagramon — Térbeli forgatds (alternativ elérési tt:
Diagramteriilet formdzdsa/Effektusok/Térbeli forgatds) — vizszintes & fiiggdleges forga-
tas hozzavetbleges bedllitdsa

ii. Oszlopok takardsdnak csokkentése — oszlopra jobb katt — Adatsor formdzdsa/Adatsor
bedllitdsai/Térkoz mélységének dllitasa

(d) x-tengely felirat kijelolése — Tengelyformdzds: Méret és tulajdonsdgok f6panel — Szoveg-

irdny/Egyéni szog bedllitasa

(e) Diagramcim, tengelycim hozzdadasa, racsvonal itt hasznos (stb. izlés szerint; végeredmény pl.

dbra, jobb oldali diagram)

7.2.3. 2-dimenziés nem ekvidisztans hisztogram

Leggyakrabban ekvidisztans hisztogramok, de nem kotelez6en — adatgyjtés modja; jobban kiemeli,
hogy az 4brazolt gyakorisdg a folytonos valtozé (x-tengely) mekkora tartomanyara vonatkozik

Gyakorisdg o< oszlop teriilete
Excelben 0 beépitett funkcié — triikkos megoldds (mm-papiron kézzel valé dbrazolas helyett!)

Az el6z0 példat folytatva, a 20 min 6rlési id6 utan kapott részecskeméret eloszlast szeretnénk dbrazol-
ni, de most nem ekvidisztans hisztogramot hasznalva.

Lépésrol 1épésre (13] dbra)

1. A tartomdnyok (A3—-A9) és a hozzdjuk tartozé gyakorisdgok (C3—C9) ismeretében eldallitjuk egy

pontsereg koordinétdit (tartomdny—gyakorisdg adatparok), melyek segitségével megrajzoljuk a
hisztogramon lathaté oszlopok csucsait. Jelen tartomanyok alapjan 22 db pontbdl rajzolhaté meg
a hisztogram (D3-D24). Az elsé (kezdd) pont koordinétdja a (0; 0), azaz az origé (E3:F3), mely
a részecskeméret eloszlas als6 hatdrdnak (O mm) alappontja. Az adatok alapjan a 0 — 0,125 mm
tartomanyba (azaz a legkisebb frakcidba) es6 részecskék tomegaranya (gyakorisaga) 0,378 (C3
cella), igy a (0; 0) pontot a (0; 0,378) koveti (E4:F4). Ez a tomegardny az egész 0 — 0,125 mm
tartomanyra érvényes, igy a 3. pont koordinatai (0,125; 0,378) (ES:F5 celldk.). Végiil az els6
tartomdnyhoz tartoz6 oszlop masodik alappontja a 4. pont (E6:F6), azaz (0,125; 0). Ezzel meg-
adtuk a[I3] 4bra fels6 hisztogramjan lithaté legmagasabb oszlop 4 csicsdnak koordindtdit. A
logikét folytatva megadjuk a tartomédnyok kezdeti €s végpontjdhoz tartozo alap, illetve maximum
gyakorisag pontok koordinétdit (E3:F24).

. x és y koordinatak kijelolése (E3:E24 és F3:F24) — Besziirds/Pontdiagram/Pont vonalakkal

== abra felsd hisztogram; probléma: oszlopok tartomadnyainak megaddsa a hagyomanyos
x-tengely helyett?

3. Diagram jobb fels6 sarkdban zold +--jel — Tengelycim hozzaaddsa

4. Diagram jobb felsd sarkdban z6ld +-jel — Adatfeliratok hozzaadasa, Tovdbbi bedllitdsok
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A B C D E 13 G H ! ] K L M N

1 20 min o o 0 I:‘
2 |Tartomany /mm m;/g my/m.. Szemcseméret / mm  my/myg, Diagramcim T

3 |<0,125 2,830 0,378 1. 0,000 0,000| | 0400 ‘ P ‘
4 0,125 <0,40 2,331 0,311 2. 0,000 0,378| | o350

5 (0,40<0,63 1,087 0,145 3. 0,125 0,378 .
6 10,63 <1,00 0,644 0,086 4. 0,125 0,000 |%*%

7 |1,00<1,25 0,184 0,025 5. 0,125 0,311 [ 0250

8 1,25<1,60 0,209 0,028 6. 0,400 0,311 Po200 0

9 (1,60< 0,208 0,028 7. 0,400 0,000 | .

10 8. 0,400 0,145

1 My /8= 7,493 9. 0,630 0245 | >

12 10. 0,630 0,000| | 0.050

13 11. 0,630 0,086 | 0000 I | |

14 12, 1,000 0,086 0,000 0,500 1,000 1,500 2,000 2,500

15 13, 1,000 0,000 © O 0

16 14. 1,000 0,025 Reészecskeméret-eloszlas

17 15. 1,250 0,025 -

18 16. 1,250 0,000 e

19 17. 1,250 0,028

20 18, 1,600) 0,028 -

21 19, 1,600 0,000 0.5

22 20. 1,600 0,028 E 020

23 21. 2,050 0,028 E 0,15

24 22, 2,050 0,000 0,10

25 5

20 |\ 1 1 1 01 1l ann

[4¥%)

-
0,000
0,125
0,400
0,630
1,000
1,250
1,600 —
2,050

(]
oo

Részecskeatmérd / mm

ra
w0

13. dbra. 2-dimenziés nem ekvidisztans hisztogram készitése Excelben.

(a) Felirat bedllitdsai panel/Felirat bedllitdsai al-panel — Felirat tartalma: csak x-et mutat
(b) Felirat bedllitasai panel/Felirat bedllitasai al-panel — Felirat helye: lent

(c) Felirat bedllitasai panel/Méret és tulajdonsdagok al-panel — Igazitds/Szovegirdny: Forga-
tds 270 °-kal, vagy Egyéni forgatds

5. Oszlopok felsd, valamint duplikdlt adatfeliratait egyesével manudlisan tordlni

6. x-tengely feliratat bent hagyni (tdvolsag), de lathatatlanna tenni — Tengelyformdzds/Szovegbe-
dllitasok/Szoveg kitoltése: nincs

7. Tengelyfeliratok megfeleld poziciondldsa

8. Végeredmény: [I3] dbra alsé hisztogram

7.3. Hisztogramkészités Excelben nem ismert gyakorisagadatok és elore nem defini-
alt tartomanyok alapjan

Tegyiik fel, hogy egy részecskehalmaz méretét elektronmikroszkdpos felvételek és digitalis képelemzés (lasd

2

késdbb, [7.4] fejezet) alapjdn szeretnénk meghatdrozni. A képfeldolgozds eredményeként sok részecskemé-
retet kapunk.

7.3.1. Hisztogram egy adatsorral
1. Adatok (itt részecskeméret) bevitele egy Excel tdbldzatba
2. Adatok kijelolése — Beszurds/Statisztikai diagram besziirdsa/Hisztogram

3. Automatikus tartomanyallitas & szortirozas; egyediili feladat: formazas
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7.3.2. Hisztogram tobb adatsorral

* Excelben 0 beépitett funkcid tobb adatsor eloszldsdnak egy hisztogramon torténd dbrazoldsara.

* Az el6bbi példat folytatva tételezziik fel, hogy két mintafrakci6 (eltérd Orlési id6) méreteloszlasat egy
kozos hisztogramon szeretnénk dbrazolni. A hisztogram elkészitéséhez meg kell adnunk a tartom4-
nyokat, melyekre a folytonos véltozot (itt részecskeméret) felosztjuk, és meg kell hatdroznunk az adott
tartomdanyba esd adatok szdmat (gyakorisagat).

* Lépésrdl 1épésre (14] dbra)

1.
2.

Adatok bevitele Excelbe (részecskedtmérd d / um; A-oszlop: 5 min, B-oszlop: 10 min &rlés utdn)

Tartoményok szélességének szamitdsa W =3.,5-6-N —1/3

egyenlettel

(a) Adatsorok szordsanak szamitdsa (6) — Szor.m Excel fliggvény (D2 €s E2 celldk)
(b) Mintaszdm meghatirozasa (N) — Darab Excel fiiggvény (D3 és E3 celldk)

(c) Tartomény szélességének szamitasa (W; D4 és ES celldk)

(d) Kozos abrazoldshoz dtlagos tartomédnyszélesség Wyag = (D4 +E4)/2 = D7

. Adatsorok legkisebb és legnagyobb elemeinek kivdlasztidsa — Min & Max Excel fiiggvények

(D5 és E5, valamint D6 és E6 cellak)

. Tartomdnyok kijelolése

(a) Kezddérték az abszoliit minimumnal ~ Wy,e /2-vel kisebb (G2 = E5 —D7/2)
(b) Tartomanyok Wjyae-gal ndnek (G2:G30)
(c) Végérték az abszolit maximumnal (D6) nagyobb

. Tartoményokba es6 elemek darabszama — Gyakorisdg(adattomb;intervallumtomb) Excel fligg-

vény
(a) Régebbi Excel verzidknal: tartomanyok szamdval megegyez6 szamu cella kijelolése (12:130),

fliggvény birdsa utdn Ctrl+Shift+Enter; Gjabb Excel verzidk: elsd celldban (I2) fiiggvény
megadasa majd Enter

(b) adattomb — szétvalogatand6 adatok helye (A-, illetve B-oszlop)

(c) intervallumtomb — el6re definidlt tartomanyok helye (G2:G30)

(d) A Gykorisdg Excel fliggvény automatikusan elvégzi az adatok szétvdlogatdsat a megfelel
tartomdnyokba és beirja a darabszamokat. A fiiggvény éltal kiirt elsd érték az elsé tarto-
manyndl kisebb elemek darabszdma, mig az utolsé érték az utolsé tartomdnyndl nagyobb
elemek darabszdma, igy a tartomdnyok a G2:G30, mig a gyakorisdgok az 12:131, illetve
J2:J31 helyekre keriilnek.

. Megadjuk a tartomanyoknak a hisztogramon megjelené nevét (H2:H31)

. A tartomdnyok nevének (H2:H31) és a gyakorisdgoknak (I12:131, J2:J31) felhasznéldsaval hisz-

togramot készitiink a kordbbi fejezeteknek megfelelen (4] dbra két opcionalis hisztogram meg-
oldasa)
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A B | ¢ D E F G | H | | J
Tartomdny / pm Tartomany neve / pm Gyakorisag / db - 5 min Gyakorisig / db - 10 min

1| smin  10min Smin 10 min
2 d f pm o= 3,45 3,45 3,8 0<3,8 0 o
3| 1760 1260 N= 2039 1900 48 3,8<4,3 0 2
4 168 11,80 W= 0,95 0,97 5,7 4,8<5,7 0 3
5| 1810 1310 Min= 9,3 4,3 6,7 5,7<6,7 0 3
6 20,80 1580  Max= 29,8 24,8 7,7 6,7<7,7 0 1
7 21,90 1690 W= 0,96 8,6 7,7<8,6 0 a2
8 21,90 16,90 9,6 8,6<9,6 2 33
g 24,30 19,30 10,6 9,6<10,6 2 74
10 2320 18,20 11,5 10,6<11,5 9 113
1| 2350 1850 | _| 12,5 11,5<12,5 9 137
12. 21,80 16,80 13,4 12,5<13,4 33 197
13 19,90 14,50 14,4 13,4<14,4 61 173
14 19,20 14,20 15,4 14,4<15,4 63 194
15 22,40 17,40 16,3 15,4<16,3 117 202
16, 22,20 17,20 17,3 16,3<17,3 122 188
17| 2380 18,80 18,3 17,3<18,3 208 164
18| 2620 21,20 19,2 18,3<19,2 198 132
19 27,00 22,00 20,2 19,2<20,2 194 86
20 19,00 14,00 21,1 20,2<21,1 228 51
21 | 20,90 15,90 22,1 21,1<22.1 218 43
22. 240 17,40 23,1 22,1<23,1 159 12
23| 2580 20,80 24,0 23,1<24,0 159 11
24 22,10 17,10 25,0 24,0<25,0 102 3
25 22,30 17,30 26,0 25,0<26,0 62 0
26 18,70 13,70 26,9 26,0<26,9 50 o
27| 2020 1520 27,9 26,9<27,9 25 0
28| 2230 17,30 28,8 27,9<28,8 14 0
200 260 17,60 29,8 28,8<29,8 a 0
30 22,50 17,50 30,8 29,8<30,8 0 0
31 25,60 20,60 >30,8 0 0
Részecskeméret-eloszlas valtozasa 6rlés sordn Részecskeméret-eloszlas véltozdsa 6rlés sordn
250

o 200 2 250

= 23

= 150 = Egg

2 5 100

o S

E 100 3 SE

9 s S min

6 -—-mm I"- R R EEEEEEEEEER
T e e ;‘ E é‘ E E g E ; g’ E’ z Részecskeméret / um
Részecskeméret [ um
14. abra. Tobb adatsor gyakorisag-eloszlasdnak meghatdrozdsa és bemutatdsa k6zos hisztogramon.
7.4. Részecskeméret meghatarozasa digitalis képelemzéssel (ImageJ)

Ingyenesen letolthet6 képelemzd software (link: https://imagej.nih.gov/ij/download.html)

Szertedgaz6 alkalmazasi lehet&ségek; most: részecskeméret meghatarozasa

Tegyiik fel, hogy a kémiai technoldgia laboratériumban / a kutatémunkank soran (elektron)mikroszképos
felvételeket készitettiink, melyek alapjan a vizsgélt minta részecskeméret-eloszlasat szeretnénk meg-
hatdrozni. (A gyakorlatban sohasem elegendd 1 db kép kiértékelése!)

Lépésrdl 1épésre (13] dbra)

1. ImageJ program kezel6feliilete (IS} dbra)
2. Kép beolvasdsa: File/Open —[I5p dbra
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3. Méretkalibracio (pixel — valds mértékegység konverzio)
(a) (Potencidlisan) kis méreti kép — zoom: Ctri+egérgorgd
(b) Egyenes vonal hizdsa: Straight line ikon vélasztdsa (I5h dbra; piros 1-es jel616)

(c) Képen lathat6 skdla (scale bar) teljes hosszan egyenest hizni (bal katt és egér mozgatasa;
Shift+bal katt-tal vizszintes / fiiggbleges egyenes is htizhatd)

(d) Vonal hosszdnak megaddsa valos mértékegységgel — Analyze/Set Scale
i. A huzott vonal pixelben kifejezett hossza: Distance in pixels (automatikusan megadva)
ii. Valos méret megadédsa: Known distance (képen lathat6 skdla mér6szama, [I5p dbran 20)
iii. Mértékegység megaddsa a skala alapjan: Unit of length (I5p dbran ym)
1v. Jovahagyds: OK
v. Minden eltérd pozicidban / nagyitdsban készitett képnél 1ij méretkalibracid!
4. Fekete-fehér (bindris) képpé konvertalas
(a) Automatikus (kényelmes, nem hangolhaté) — Process/Binary/Make Binary abra)
(b) Manualis (koriilményesebb, hangolhaté) — Image/Adjust/Threshold. . .
i. Eljaras marad Default, végeredmény tipusa: B&W

ii. Dark background — gy bedllitani, hogy az eredményiil kapott képen a mérendd ob-
jektum fehér, a hattér fekete legyen

iii. Csuszkdk allitdsa sziikség szerint — részecskék atfedésének / osszeérésének csokken-
tése (méret jelentdsen valtozhat!) (I5k dbra)

iv. Jovahagyas: Apply; ablak bezardsa: X
5. Vizsgalando6 tartomany kijeldlése (ROI, Region of Interest)
(a) Egész kép vizsgdlata — 0 teendd
(b) Kisebb tartomdny kijelolése — program fejlécében Rectangle vélasztisa (I5p dbra; piros
2-es jelol6) — képen bekeretezni a vizsgdlandé tartomdnyt (I5k abra, sarga jel5l6 keret)

6. Eredményként kiirand6 paraméterek beallitisa — Analyze/Set Measurement — Feret’s dia-
meter kivélasztdsa (Feret atmérd: egy objektum barmely két pontja k6zotti maximalis tdvolsag;
kozel izometrikus részecske esetén tipikus részecskeméret)

7. Részecskeméret meghatdrozas elvégzése

(a) Automatikus (kiilonallé részecskék, mind szdmolandd) — Analyze/Analyze Particles. ..
i. Kiértékelt részecskék megjelenitése kiilon ablakban — Show: outlines (15 dbra)
ii. Kivélasztani: Display results, Clear results, Exclude on edges
1. Jovahagyds: OK — Osszefoglalo tablazat (lasd késobb)
(b) Manualis (diszkrét részecskékre nem elkiilonithetd halmazok)

i. Fejlécben Straight line funkci6 kivalasztasa (I5p dbra; piros 1-es jel6l6) — részecske
mérendd dimenzidja mentén tdvolsdg kijelolése vonalhizassal — mérés: Ctri+M

ii. Ismétlés minden vizsgaland6 objektumra
(c) Eredmények tablazata
i. Excel munkalapra masoldas — Ctrl+A & Ctrl+C & Ctrl+V

ii. Nem értékelendd paraméterek oszlopainak torlése (Feret (legnagyobb atellenes kiterje-
dés), MinFeret (legkisebb atellenes kiterjedés) sziikséges); izometrikus & anizometrikus
részecskék korrekt jellemzése

iii. Tizedes szepardtor valtoztatdsa — adatok kijelolése — Ctrl+H — csere panel (ke-
resett szoveg: . ; csere szoveg: , ; Az dsszes cseréje)

8. Mért adatokbdl pl. hisztogramkészités

49



a)l: 1
)

le Edit Imag rocess Analyze Plugins Window Help
z(f:jo,_cc _::«:_!\ Alale|O ale 4|8~ E
x=159, y=56, value=U

b)

241x208 pixels; 8-bit; 45K 241x208 pixels; 8-bit; 48K

{ Results e) - | X
File Edit Font Results
|area [Feret |Feret< |Ferety [Feretangle [MinFerst | =
637 29833 74 fals} 358.560 20.000
667 30529 28 72 148392  25.000
C) 663 30676 180 86 160.974 29.000
664 30529 94 107 31.608 258.000
661 30610 37 99 141633 25.000
666 30529 143 104 148.392 25.000
617 30000 182 107 126.870 28.096
681 30610 66 117 128367 29000
637 30529 92 144 31608 28.435
670 30806 30 123 125754 29412
613 30000 158 128 126870 27967
3 3162 182 137 108435 1.000
699 30232 209 139 124.216 25.000
666 30676 127 145 109.026 25.000
632 30232 181 173 55.784 28.025
660 30364 &7 159 162.789 29.000
655 30232 51 159 145784 29000
6280 30000 1352 155 126.870 20468 z
| »

15. dbra. Az ImageJ program kezeldfeliilete (a), és a digitdlis képelemezéssel torténd méretmeghatirozds
részlépései: b) elektronmikroszképos kép, c) fekete-fehér binéris kép, d) ROI-n beliili feldolgozandé ré-
szecskék és e) eredménytdblazat.

7.5. Feladatok

. O 0 A technoldgia laborgyakorlaton egy pormintat 5 percig golydsmalomban 6roltiink, majd egy
szitasorozattal kiilonbozé mérettartomdnyud frakcidkra vdlasztottuk szét. A szitdlds sordn el6szor a
legnagyobb, majd az egyre kisebb méretii részecskék maradnak fent az egymas alatt elhelyezett, csok-
kend poérusméretii szitdkon. Az adott szita porusméreténél (dg,i,) nagyobb méretd részecskefrakciok
tomegét (m;) az alabbi tdblazatban foglaltuk Gssze.

dgita/mm | 1,60 1,25 1,00 0,63 040 0,125
mjlg 0,698 0,715 0,559 2,030 1,622 1,332 1,063

(a) A részecskefrakciok gyakorisdgat szdmoljuk ki a frakcid tomegének és a minta 0ssztomegének
hanyadosaként.

(b) Készitsiink méreteloszlast mutatd ekvidisztins hisztogramot a gyakorisdgok és a mérettartoma-
nyok ismeretében.

(c) Készitsiink méreteloszlast mutaté nem ekvidisztans hisztogramot a gyakorisdgok és a mérettar-
tomanyok ismeretében.
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2. A ‘0‘ A technoldgia laborgyakorlaton egy pormintat 15 percig golyésmalomban 6roltiink, majd egy
szitasorozattal kiilonbozé mérettartomanyu frakcidkra valasztottuk szét. A szitdlds soran el6szor a
legnagyobb, majd az egyre kisebb méretii részecskék maradnak fent az egymads alatt elhelyezett, csok-
ken6 porusméretl szitdkon. Az adott szita pérusméreténél (d,i,) nagyobb méretii részecskefrakciok
tomegét (m ;) az alabbi tdbldzatban foglaltuk Ossze.

dszig/mm | 1,60 1,25 1,00 0,63 0,40 0,125
mjlg 0,582 0,219 0228 0,940 0,994 2,382 2,073

(a) A részecskefrakciok gyakorisdgat szamoljuk ki a frakcié tomegének és a minta 6ssztomegének
hanyadosaként.

(b) Készitsiink méreteloszlast mutatd ekvidisztdns hisztogramot a gyakorisdgok és a mérettartoma-
nyok ismeretében.

(c) Készitsiink méreteloszlast mutaté nem ekvidisztans hisztogramot a gyakorisdgok és a mérettar-
toményok ismeretében.

3. O '0‘ A technoldgia laborgyakorlaton egy porminta részleteit 5, 10, 15, illetve 20 percig golyésma-
lomban &roltiik, majd egy szitasorozattal kiilonb6z6 mérettartomanyu frakcidkra vélasztottuk szét. A
szitdlds sordn elGszor a legnagyobb, majd az egyre kisebb méretdi részecskék maradnak fent az egy-
mads alatt elhelyezett, csokkend pérusméretii szitdkon. Az adott szita pérusméreténél (dg,i,) nagyobb
méretli részecskefrakciok tomegét (m ) az alabbi tdbldzatban foglaltuk Ossze.

toie/min || 5 | 10 | 15 | 20

dgzita / MM milg
1,60 0,698 | 1,003 | 0,582 | 0,208
1,25 0,715 | 0,318 | 0,219 | 0,209
1,00 0,559 | 0,426 | 0,228 | 0,184
0,63 2,030 | 1,311 | 0,940 | 0,644
0,40 1,622 | 1,444 | 0,994 | 1,087
0,125 1,332 | 1,712 | 2,382 | 2,331
1,063 | 1,743 | 2,073 | 2,830

(a) A részecskefrakciok gyakorisdgat szamoljuk ki a frakci6 tomegének €s a minta 6ssztomegének
hanyadosaként, minden 6rlési id6 esetén kiilon-kiilon.

(b) Készitsiink méreteloszlast mutatd ekvidisztdns 3-dimenzids hisztogramot a gyakorisagok €s a
mérettartomédnyok ismeretében. Hogyan valtozik a legvaldsziniibb részecskeméret az 6rlési id6
eldrehaladtaval?

4. W Q A technoldgia laborgyakorlaton egy porminta részleteit 5 percig golyésmalomban &roltiik 5,
10, illetve 15 db 6rl6golyot hasznalva. Ezutdn egy szitasorozattal kiilonbozé mérettartomanyu frakcei-
Okra valasztottuk szét a mintdkat. A szitdlds sordn eldszor a legnagyobb, majd az egyre kisebb méreti
részecskék maradnak fent az egymas alatt elhelyezett, csokkend porusméretii szitdkon. Az adott szita
porusméreténél (dg,ita) nagyobb méreti részecskefrakciok tomegét (m ) az aldbbi tabldzatban foglaltuk
Ossze.
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10.

Neaiws/db | 5 | 10 | 15

dgzita / MM mjlg
1,60 0,399 | 0,152 | 0,488
1,25 0,474 | 0,304 | 0,643
1,00 0,650 | 0,317 | 0,824
0,63 0,909 | 1,194 | 1,012
0,40 1,248 | 1,464 | 1,309
0,125 1,120 | 2,154 | 1,861
1,063 | 1,814 | 2,419

(a) A részecskefrakciok gyakorisagat szamoljuk ki a frakcié tomegének és a minta 0ssztomegének
hanyadosaként, minden 6rlési paraméter esetén kiilon-kiilon.

(b) Készitsiink méreteloszlast mutatd ekvidisztdns 3-dimenzids hisztogramot a gyakorisagok és a
mérettartomanyok ismeretében. Hogyan valtozik a legval6sziniibb részecskeméret az 6rl6golydk
szdmanak novekedésével?

¢ O ﬂ Kiilonéllé nanorészecskék méretének és osszetételének meghatarozdsara alkalmas analiti-
kai médszert fejlesztiink, melynek teszteléséhez kereskedelmi forgalomban elérhetd, gomb alakud arany
nanorészecskéket tartalmazé szuszpenzidkat vasarolunk. A modszer altal meghatarozott részecskemé-
reteket (d / nm) a CooSpace/Dokumentumok k6zott elérhetd AuNPs.xlsx Excel file tartalmazza. Az els6
¢és harmadik standard mintdkra végzett mérési eredményeket (STD1 és STD3) abrdzoljuk egy k6zos
hisztogramon. A leggyakoribb mérettartoméany kozépértéke €s az adatsor szérdsa alapjan mondjuk
meg, hogy az egyes standard mintdkat milyen névleges mérettel arulhattak?

A 0 ﬁ Kiilonéllé nanorészecskék méretének és osszetételének meghatarozdsara alkalmas analiti-
kai médszert fejlesztiink, melynek teszteléséhez kereskedelmi forgalomban elérhetd, gomb alakud arany
nanorészecskéket tartalmazé szuszpenzidkat vasarolunk. A médszer dltal meghatarozott részecskemé-
reteket (d / nm) a CooSpace/Dokumentumok k6zott elérhetd AulNPs.xlsx Excel file tartalmazza. Az els6
€s harmadik standard mintakra végzett mérési eredményeket (STD2 és STD4) dbrdzoljuk egy kozos
hisztogramon. A leggyakoribb mérettartomédny kozépértéke €s az adatsor szérdsa alapjan mondjuk
meg, hogy az egyes standard mintdkat milyen névleges mérettel drulhattak?

¢ 0 a4 Egy szintézis sordn a CooSpace/Dokumentumok kozott elérhetd automatic_01.jpg mik-
roszkopos felvételen l4thato részecskéket allitottuk eld. Automatizalt digitdlis képelemzéssel hataroz-
zuk meg a részecskék méretét, majd az adatokat dbrazoljuk egy hisztogramon. Melyik a legvaldszi-
niibb részecskeméret-tartomany?

A O [ Automatizalt digitdlis képelemzéssel hatdrozzuk meg a részecskék méretét a CooSpace/

Dokumentumok kozott elérhetd automatic_02.jpg vagy automatic_03.jpg mikroszkopos felvételen. Az
adatokat abrazoljuk egy hisztogramon. Melyik a legvaldszinlibb részecskeméret-tartomany?

o 'O a4 Egy szintézis sordn a CooSpace/Dokumentumok kozott elérhetd manual_01.jpg mikrosz-
képos felvételen lathato részecskéket allitottuk eld. Manudlis digitélis képelemzéssel hatarozzuk meg
a részecskék jellemz6 méretét legaldbb 35 db részecske esetén, majd az adatokat dbrazoljuk egy hisz-
togramon. Melyik a legval6sziniibb részecskeméret-tartomany?

() 0 [ Manuilis digitdlis képelemzéssel hatdrozzuk meg a részecskék méretét a CooSpace/ Doku-
mentumok kozott elérhetd manual_02.jpg, manual_03.jpg, manual_04.jpg, vagy manual_05.jpg mik-
roszkopos felvételen, kb. 35 — 100 db részecske esetén. Anizometrikus részecskék esetén végig egy
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kivdlasztott dimenziot vizsgdljunk. Az adatokat dbrdzoljuk egy hisztogramon. Melyik a legvaldszi-
niibb részecskeméret-tartomany?
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